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Abstrakt
Pra´ce se zaby´va´ problematikou strˇ´ıdave´ho profilova´n´ı metodami SIMS a ToF-LEIS. Vytycˇuje
postup meˇrˇen´ı hloubkove´ho profilu ToF-LEIS. ToF-LEIS hloubkovy´ profil porovna´va´ s
hloubkovy´m profilem metody SIMS. Uva´d´ı mozˇny´ zp˚usob urcˇen´ı tlousˇtˇky vrstev vzorku
porovna´n´ım ToF-LEIS spekter zmeˇrˇeny´ch v r˚uzny´ch hloubka´ch vzorku se simulacemi pro-
gramu TRIM. Pro lepsˇ´ı interpretaci byla ToF-LEIS energiova´ spektra simulova´na nejen
programem TRIM, ale i programy TRBS a LMD. Vy´sledky vsˇech uvedeny´ch simulacˇn´ıch
programu˚ jsou vza´jemneˇ porovna´ny. Soucˇa´st´ı pra´ce jsou strucˇne´ manua´ly programu˚ LEI-
SInt a TRIMImp. LEISInt umozˇnˇuje zpracovat ToF-LEIS spektra a vytva´rˇet ToF-LEIS
hloubkove´ profily. TRIMImp slouzˇ´ı k analy´ze simulovany´ch dat z´ıskany´ch programem
TRIM.
Summary
This diploma thesis deals with problems of alternate depth profiling by SIMS and ToF-
LEIS methods. Possible technique of ToF-LEIS depth profile measuring is introduced.
ToF-LEIS depth profile is compared with SIMS depth profile. Layer thickness is roughly
determined by comparison of ToF-LEIS spectra measured in various depths of sample
with simulations performed by program TRIM. Simulations of ToF-LEIS energy spectra
are performed not only by TRIM, but also by TRBS and LMD programs. Results of
all introduced simulative programs are also compared to each other. Brief manuals of
LEISInt and TRIMImp computer programs are also part of this thesis. LEISInt enables
processing of ToF-LEIS spectra and creation of ToF-LEIS depth profiles. TRIMImp serves
as a processing tool for the data output from program TRIM.
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3Úvod
Hloubkové profilování střídavě metodami analýzy povrchu SIMS a ToF-LEIS je zcela nová
perspektivní technika, díky níž lze získat o složení analyzovaného vzorku více informací,
než kdybychom ho analyzovali pouze jednou z těchto metod, a to protože jsou informace
o vzorku získány odlišnými způsoby. Kombinace těchto metod při střídavém měření tak
nabízí další možnosti analýzy povrchu. Tyto možnosti budou diskutovány v předložené
práci a bude prezentováno jedno z prvních takto koncipovaných měření.
Diplomovou práci je možné rozdělit na tři části - část teoretickou, část programovou
a část experimentální.
V první části jsou ve dvou kapitolách představeny obě použité metody analýzy po-
vrchu, tedy ToF-LEIS (kapitola 1) a SIMS (kapitola 2), přičemž kapitola o ToF-LEIS je
pojata podrobněji a obsahuje i teoretický pohled na kolizi dvou částic. V kapitolách jsou
vysvětleny principy analýzy obou metod a popsáno experimentální uspořádání v labora-
toři Ústavu fyzikálního inženýrství VUT v Brně pro měření oběma metodami ve střídavém
režimu.
V druhé části diplomové práce - části programové. Jsou popsány funkce dvou, pro
účel této diplomové práce, vytvořených programů - LEISInt (kapitola 3) a TRIMImp
(kapitola 4). Oba programy jsou potřebné k splnění zadání předložené diplomové práce.
Program LEISInt je schopen zpracovat naměřená ToF-LEIS časová spektra a vytvářet z
nich hloubkový profil. Program TRIMImp umožňuje analyzovat výstupnídata simulačního
programu TRIM.
Poznatky z mých experimentů jsou shrnuty v třetí části diplomové práci - části expe-
rimentální. Tato část obsahuje kapitolu o střídavém hloubkovém profilování (kapitola 5),
v níž je vytyčen postup střídavého měření, tvorby ToF-LEIS hloubkového profilu a jeho
srovnání s hloubkovým profilem metody SIMS. Poslední kapitola (6) se zabývá možností
převodu časové osy hloubkových profilů na hloubku pomocí simulace měřených energio-
vých spekter pro různé tloušťky vrstev na vzorku.
Hloubkové profilování metodou SIMS je dnes již rutinní záležitost. O profilování meto-
dou LEIS existuje jen omezené množství publikací (např. [1], [2]). Měření oběma metodami
střídavě na jednom vzorku však dosud publikováno nebylo.
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Princip analýzy povrchu metodou
ToF-LEIS
Interakce projektilu dopadajícího na vzorek zahrnuje mnoho odlišných procesů. Dopada-
jící částice - projektil (obrázek 1.1a) může proniknout dovnitř hmoty vzorku a tam zů-
stat, což se nazývá implantace (obrázek 1.1h), může zůstat zachycena na povrchu vzorku
- adsorbce (obrázek 1.1g). Projektil, který má dostatečnou energii může vyrazit atom či
shluky atomů ze vzorku (obrázek 1.1d), jejichž analýza je předmětem zkoumání metody
SIMS (kapitola 2) nebo v důsledku interakce projektilu s povrchem může vyletět vyražený
elektron či foton (obrázek 1.1e,f). Projektil se může od vzorku také odrazit ať už v io-
nizovaném či neutrálním stavu (obrázek 1.1c, b). Právě tyto odražené projektily zkoumá
metoda analýzy povrchu ToF-LEIS (z angl. Time of flight - Low-energy ion spectroskopy).
Metoda ToF-LEIS je povrchově citlivá metoda, jejíž princip spočívá v bombardování
vzorku ionty, jejichž část se od vzorku zpětně odrazí. Odražené projektily jsou následně
podrobeny energiové analýze. Takto získaná data mohou být použita k určení prvkového
složení vzorku i ke zjištění strukturního uspořádání atomů ve vzorku (o tom pojednává
například [3], kapitola Stínění a blokování).
Obrázek 1.1: Ilustrace možných produktů kolize projektilu se vzorkem. a) Projektil; b)
Rozptýlený iont; c) Neutralizovaný rozptýlený atom; d) Vyražený atom; e) Emise elek-
tronů; f) Emise fotonů; g) Adsorbce; h) Implantace. Obrázek je převzat z [4].
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Jako projektily při měření metodou ToF-LEIS se používají ionty vzácných plynů,
protože mají tu výhodu, že jsou nereaktivní a netvoří s atomy vzorku sloučeniny. Ionty
vystřelené iontovým dělem mají při použití metody ToF-LEIS obvykle energii v rozmezí
500 eV až 10 keV. Vlivy termálních vibrací a fononových oscilací můžeme tudíž zanedbat,
jelikož energie těchto jevů se pohybuje v desítkách meV [4]. Proto můžeme předpokládat
interakci projektilu s povrchem vzorku jako interakci dvou částic, tedy takzvanou binární
kolizi.
1.1 Binární kolize
Předpokládejme, že binární kolizi způsobí projektil o známé energii E0, hmotnosti M1 a
rychlosti v0, který letí na vzorek a srazí se s povrchovým atomem (obrázek 1.2). Během
Obrázek 1.2: Projektil o hmotnosti M1 (označený modře) dopadá na povrchový atom o
hmotnosti M2 (označený oranžově). Čárkované přímky označují asymptoty, ke kterým se
blíží trajektorie odraženého projektilu a vyraženého povrchového atomu. Vzdálenost p je
srážkový parametr.
srážky dojde k výměně energie mezi projektilem a povrchovým atomem. Povrchový atom
o hmotnosti M2 touto srážkou získá energii E2 a s ní spojenou rychlost v2.
Trajektorie projektilu se vychýlí o úhel θ, což je úhel mezi počátečním vektorem rych-
losti projektilu před srážkou a vektorem jeho rychlosti po srážce. Úhel θ se nazývá úhel
rozptylu. Známe úhel dopadu iontů a detekujeme jen omezenou část poloprostoru nad
vzorkem určenou geometrií detektoru. Proto rovněž známe úhel rozptylu θ.
Rychlost projektilu se kvůli srážce se vzorkem sníží na v1 a s ní spjatá energie na k ·E0,
kde k je označení pro kinematický faktor. Ze zákona zachování energie
1
2
M1v
2
0 =
1
2
M1v
2
1 +
1
2
M2v
2
2 (1.1)
a zákona zachování hybnosti
M1v0 =M1v1 cos(θ) +M1v1 cos(φ), (1.2)
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0 =M1v1 sin(θ) +M2v2 cos(φ), (1.3)
kde φ je úhel svírající směrnici tečny trajektorie projektilu před dopadem s trajektorií
povrchového atomu, dostaneme pro kinematický faktor vztah 1
k =
(
cos(θ)±
√
A2 − sin2(θ)
A+ 1
)2
. (1.4)
V rovnici (1.4) představuje A hmotnostní poměr A = M2
M1
. Jak je dále napsáno v [5], kladné
znaménko platí, když je A > 1, zatímco obě znaménka jsou možná pro A ≤ 1. V tom
případě dále platí omezení
θ < arcsin(A) (A ≤ 1). (1.5)
Jak už bylo výše napsáno tedy platí
E1 = k · E0 . (1.6)
Energii E1 jsme schopni změřit a tím zjistit (pomocí vztahu 1.4) složení povrchu (to
znamená hmotnost M2). Graficky je srážka znázorněna na obrázku 1.2.
Z rovnice pro kinematický faktor 1.4 je dobré si uvědomit některé souvislosti. Foku-
sovaný primární svazek se na povrchu rozptyluje do celého poloprostoru ohraničeného
rovinou tvořenou povrchem vzorku. Intenzita rozptýlených částic v jednotlivých směrech
závisí na úhlu dopadu primárního svazku a na uspořádání atomů v povrchové vrstvě
vzorku. Pro ToF-LEIS analýzu jsou vybrány pouze ty částice, které je schopna akcepto-
vat detekční část spektrometru, jehož optická osa svírá s optickou osou iontového děla
rozptylový úhel θ.
Závislost kinematického faktoru k na rozptylovém úhlu θ je zobrazena na obrázku
1.3. Z grafu lze usoudit, že dopadající projektil ztratí nejvíce energie při kolmém dopadu
na vzorek. Nejméně energie ztratí, pokud dopadá téměř rovnoběžně s povrchem vzorku.
Při takovém dopadu takřka nedochází ke ztrátě energie projektilu. Pro nejlepší výsledky
ToF-LEIS analýzy je nejvhodnější kvůli rozlišení výsledných časových spekter konfigurace
s rozptylovým úhlem θ = 180◦.
1.2 Vícenásobný rozptyl
Rozptylový úhel θ nemusí být výsledkem jedné binární kolize, ale i více binárních kolizí,
které projektil prodělá uvnitř vzorku.
Energii projektilu, který prodělá vícenásobnou kolizi letícího směrem od vzorku do
energiového analyzátoru, můžeme spočíst jednoduše vynásobením dílčích kinematických
faktorů pro každý odraz projektilu
E1 = E0
N∏
n=1
kn(θn, An) , (1.7)
kde N je celkový počet srážek, které projektil ve vzorku prodělá.
Obrázek 1.4 znázorňuje tři možnosti rozptylu projektilu o energii E1 a hmotnosti M1
na atomech vzorku o hmotnostech M2. Úhly dopadu všech tří projektilů znázorněných
1odvození v [5] dodatek A
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Obrázek 1.3: Závislost kinematického faktoru na rozptylovém úhlu θ. Heliové projektily
dopadaly na měděný vzorek.
na tomto obrázku jsou stejné, jejich trajektorie jsou po rozptylu na vzorku rovnoběžné a
míří do energiového analyzátoru.
Energie projektilu (obrázek 1.4b), který prodělá dílčí srážky a rozptýlí se pod vý-
sledným úhlem θ, jenž se rovná součtu dílčích úhlů rozptylu jednotlivých srážek (tedy
θ =
N∑
n=1
θn), má větší výslednou energii E1 než projektil, jehož výsledný úhel rozptylu θ se
nerovná součtu dílčích úhlů rozptylu θn projektilu (obrázek 1.4c) a dokonce i vyšší energii
než projektil, který prodělá jen jednu kolizi s povrchovým atomem a rozptýlí se rovněž
pod úhlem θ (obrázek 1.4a). Tedy
E1,b = E0 k(θ1,b) k(θ2,b) > E1,a = E0 k(θ) > E1,c = E0 k(θ1,c) k(θ2,c) , (1.8)
kde θ1,b + θ2,b = θ a θ1,c + θ2,c 6= θ. Tento zdánlivý paradox vyplývá z nelinearity vztahu
pro kinematický faktor (rovnice 1.4) vzhledem k úhlu rozptylu θ.
Paradox můžeme vysvětlit také tak, že čím je menší dopadový parametr projektilu p
vzhledem k povrchovému atomu, tím blíže se projektil k cílovému atomu dostane a tím
také bude větší vzájemná odpuzující síla mezi oběmi částicemi. Zároveň se prodlouží i
čas, po který spolu částice interagují. Proto se neúměrně zvětší impuls síly, kterou působí
projektil na cílovou částici a tím i množství energie, které jí předá.
Míra, s jakou se vícenásobné kolize objevují ve spektrech, závisí na geometrii expe-
rimentálního uspořádání, na zkoumaném povrchu a na energii a hmotnosti použitých
projektilů. Pravděpodobnost vícenásobného rozptylu roste se vzrůstající hmotností pro-
jektilu a s klesající energií projektilu E0. Geometrie experimentálního uspořádání má na
četnost vícenásobně rozptýlených projektilů také velký vliv. Pravděpodobnost vícenásob-
ného rozptylu roste s klesajícím úhlem rozptylu θ.
Vícenásobný rozptyl se v LEIS spektru projevuje rozšířením píků, popřípadě vznikem
dalších píků. Tím se stává analýza LEIS spekter komplikovanější, ale svým způsobem také
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Obrázek 1.4: Tři možnosti rozptylu projektilu o počáteční energii E0 a hmotnosti M1
na vzorku s atomy o hmotnosti M2: a) znázorňuje binární kolizi, b) vícenásobnou kolizi,
kdy θ1,b + θ2,b = θ, c) znázorňuje rovněž vícenásobnou binární kolizi, ale θ1,c + θ2,c 6= θ.
Vzdálenost p je srážkový parametr.
přínosnější, protože ze spekter můžeme vyčíst více informací o zkoumané vrstvě2.
1.3 Interakční potenciály
V podkapitole 1.1 o binární kolizi a 1.2 o vícenásobném rozptylu jsem popisoval srážky
částic bez interakčních potenciálů. Ve skutečnosti se ale částice v důsledku rozložení jejich
elektrického náboje vzájemně ovlivňují svými potenciály.
Pro atomy v režimu nízkých energií (tj. pro energie projektilů 0, 5 − 10 keV) je roz-
ptylový potenciál dán Coulombovým potenciálem vynásobeným stínící funkcí
V (r) =
1
4piε0
· Z1 · Z2 · e
2
r
· Φ
(r
a
)
, (1.9)
kde Z1 a Z2 jsou atomová čísla dopadajícího iontu a interagujícího atomu na terči, Φ( ra)
označuje stínící funkci, r je vzdálenost mezi oběma atomy a a značí stínící délku. Pokud
bychom v rovnici 1.9 nepočítali se stínicím potenciálem, vznikla by rovnice pro cou-
lombovskou interakci dvou nabitých jader atomů. Kolem každého jádra atomu je však
elektronový oblak, který náboj jádra částečně odstiňuje. Proto je do rovnice 1.9 zavedena
stínící funkce.
V současné době však neexistuje jednotné vyjádření stínící funkce pro obecnou srážku
dvou částic. V oblasti vymezené experimentálními podmínkami LEIS se nejčastěji používá
Moliérovo vyjádření interakčního potenciálu, které je založeno na Thomasově-Fermiho
modelu atomu [6]. Stínící funkce je odvozena z modelu volných elektronů a nabývá tvaru
[7]
Φ
(r
a
)
= 0, 1e−
6r
a + 0, 55e−
1,2r
a + 0, 35e−
0,3r
a . (1.10)
Pro stínící délku a známe několik definic. Firsovova definice, pomocí níž počítá například
kód TRBS (podkapitola 6.1)[8]
aF =
0, 8852 · a0
(
√
Z1 +
√
Z2)
3
2
, (1.11)
2především o její struktuře
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kde a0 = 52, 9 pm značí Bohrův poloměr atomu. Trochu jiná definice je Linhartova [5]
aL = 0.88534 a0 ·
√
Z
2
3
1 + Z
2
3
2 . (1.12)
Je však všeobecně známo, že tyto výrazy pro stínící funkci nevyhovují všem kombinacím
projektilů a atomů terče. Tyto odchylky se dají korigovat zavedením korekčního faktoru
cF do vztahu pro stínící délku. Více o této korekci je napsáno v článku [8].
Ziegler, Biersack a Littmark navrhli výraz pro interakční potenciál, který je zkráceně
označován jako ZBL potenciál. Tento potenciál byl navrhnut fitováním univerzální stínící
funkce na teoreticky získané interakční potenciály vypočtené pro širokou škálu dvojic
atomů. Stínící funkce ZBL potenciálu má tvar [9]
Φ(x) = 0, 1818 e−3,2x + 0, 5099 e−0,9423x + 0, 2802 e−4,4029x + 0, 02817 e−0,2016x, (1.13)
kde x = r
au
a au je stínicí délka pro ZBL interakční potenciál [9]
au =
0, 8854
Z0,231 + Z
0,23
2
. (1.14)
ZBL potenciál mimo jiné používá také program SRIM, který je podrobně popsán v [10].
1.4 Brzdný účinek jader a elektronů
Dosud jsme předpokládali, že všechny srážky projektilů v pevné látce jsou elastické a
energie se při nich zachovává. Takový předpoklad je částečně platný při měření spekter
metodou LEIS, protože detekuje jen nabité částice, které ve velké většině (∼ 95%) pro-
dělaly jen jednu kolizi. Nicméně metoda ToF-LEIS detekuje i částice odražené z větších
hloubek vzorku, kde mohou prodělat mnoho neelastických srážek.
Ionty mohou ztratit energii při průletu materiálem následujícími způsoby [12]:
• Iont předá energii atomovým jádrům - tzv. jaderné brzdění - tady se jedná o elas-
tickou ztrátu energie dopadajícího iontu.
• Iont předá energii elektronům - tzv. elektronové brzdění, což je neelastická energiová
ztráta.
Ztráta energie zapříčiněna elektronovým brzděním může být způsobena těmito příči-
nami [12]:
• přímá výměna kinetické energie způsobená srážkami elektronu dopadajícího iontu
a elektronu náležícímu atomu terče,
• excitace či ionizace atomu terče,
• excitace vodivostních elektronů terče,
• neutralizace či ionizace projektilu.
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Protože projektil ve vzorku prodělá mnoho kolizí s elektrony a zároveň může být bě-
hem svého letu vícekrát ionizován, je velmi obtížné popisovat všechny možné interakce
pro všechny stavy ionizace projektilu. Proto je pro vyjádření brzdění projektilu elektrony
používán tzv. brzdný účinek elektronů (z angl. electronic stopping power), který je funkcí
energie a vyjadřuje průměrnou ztrátu energie způsobenou interakcemi elektronů za jed-
notku délky podél trajektorie dopadající částice [9]
Se(E) = −dEe
dx
, (1.15)
kde E je energie a x dráha projektilu. Brzdný účinek elektronů je možno spočítat s přes-
ností několika procent pro energie projektilu větších než několik stovek keV. Pro energie
projektilů menší než∼ 100 keV je výpočet složitější a výsledky nebývají dostatečně přesné.
Navíc se brzdný účinek elektronů pro různé kombinace projektilu a cílového atomu silně
mění. Proto se brzdný účinek elektronů většinou zjišťuje empiricky nebo poloempiricky.
Jaderným brzděním rozumíme brzdění projektilu elastickými kolizemi s jádry atomů
vzorku. Atomům vzorku je předávána kinetická energie projektilu. Brzdný účinek jader
(z angl. nuclear stopping power) Sn(E) je možno spočítat, jestliže známe potenciál V (r),
který popisuje vzájemné působení projektilu a atomu vzorku. Brzdný účinek jader roste
se zvětšující se hmotností projektilu M1 a klesá, pokud roste jeho energie E0 (viz obrázek
1.5).
Obrázek 1.5: Brzdný účinek elektronů a jader vynesený v závislosti na energii projektilu.
Převzato z [9] a upraveno.
Na počátku zpomalovacího procesu projektilu je projektil brzděn z větší míry elek-
tronovou brzdnou silou. Čím je projektil pomalejší, tím pravděpodobnější se stává jeho
kolize s atomovými jádry vzorku a začíná dominovat jaderná brzdná síla [9].
Celkový brzdný účinek je prostým součtem brzdných účinků elektronů a jader
S(E) = Se(E) + Sn(E). (1.16)
Více o tomto tématu pojednává například [12] a [10].
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Jestliže bychom znali brzdný účinek elektronů, mohli bychom provést kvantitativní
analýzu energiových spekter rozptýlených iontů. Pro výpočet výšky spektra H0 totiž platí
[8]:
H0 = N0
dσ
dΩ

Se(E)
η∆Ω, (1.17)
kde N0 značí počet primárních atomů,  je energiová šířka kanálu, ∆Ω a η jsou prostorový
úhel detekce a efektivita detekce pro použité projektily a zlomek dσ
dΩ označuje diferenciální
účinný průřez rozptylu, o kterém je psáno například v [5].
1.5 Měření energie částic metodou ToF
Otázka měření energie odražených projektilů se většinou řeší použitím energiového analy-
zátoru s elektrodami, na které je přivedeno napětí měnící trajektorie iontů v závislosti na
hmotnosti, rychlosti a náboji. V tomto případě se jedná o klasickou metodu LEIS, která,
protože k analýze používá elektrické pole, je schopna detekovat jen ionty (obrázek 1.1 b).
Měřená spektra vztahující se k této diplomové práci však byla získána za pomoci metody
ToF-LEIS, kterou jsme schopni detekovat i neutrální částice.
Jak můžeme vidět na obrázku 1.6, zařízení k detekci částic metodou ToF-LEIS se
skládá z vychylovacích destiček, clonící apertury, ToF trubice, v níž létají od vzorku
odražené projektily, detektoru odražených částic a elektroniky. Jedna vychylovací destička
Obrázek 1.6: Schéma aparatury ToF-LEIS. Převzato z [13] a upraveno.
je uzemněna, na druhou vychylovací destičku je přivedeno napětí, které vychyluje svazek
tak, aby dopadal na clonu. S poměrně vysokou frekvencí (řádově několik kHz) je toto
napětí na několik nanosekund vypnuto (více v podkapitole 1.6.3). V tomto momentě
proletí několik projektilů aperturou clony a zároveň spustí elektronika odpočítávání času.
Projektil pokračuje ve svém letu ToF trubicí, ve které mohou být připevněny urychlovací
elektrody. Ve vzniklém spektru tudíž mohou být detekované ionty oddělené od neutrálů.
Projektil, který dopadne na detektor jako první, odpočítávání času zastaví. Naměřenou
dobu můžeme zpracovat pomocí osobního počítače a získat tak časová nebo, po použití
vztahu 3.4, energiová ToF-LEIS spektra.
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1.6 Experimentální zařízení
1.6.1 Zdroj iontů
K vytvoření svazku iontů byl použit iontový zdroj Omicron typu ISE 100. Jedná se o
elektronově srážkový zdroj, který je schopen produkovat ionty o energii v rozmezí (0, 1 -
5) keV.
Do ionizační komory iontového zdroje je napuštěn plyn, který je ionizován elektrony
emitovanými ze žhaveného vlákna. Vzniklé ionty jsou následně formovány extrakčními a
fokusačními elektrodami do svazku požadovaného tvaru. Součástí zdroje jsou i vychylo-
vací destičky, které umožňují rastrovat svazkem po vzorku. Ionizační komora je čerpána
diferenciálně.
Tentýž iontový zdroj je používán i k analýze vzorku pomocí metody SIMS (kapitola
2).
1.6.2 Mikrokanálkový detektor (MCP)
Jako detektor rozptýlených heliových částic pro metodu ToF-LEIS byl použit MCP (Micro-
Channel Plates) detektor firmy Hammatsu, který pracuje na principu fotonásobiče. De-
tektor se skládá ze tří destiček ve tvaru válců o průměru 14 mm. Každá destička obsahuje
velké množství miniaturních kanálků, které jsou navzájem spojeny. Jejich průměr je 12
µm. Tyto kanálky jsou vyrobeny z materiálu o vysokém koeficientu sekundární emise.
Dopadne-li na vnitřní stěnu kanálku částice, vyrazí sekundární elektrony, které dále letí
kanálkem, narážejí na stěny kanálku a tím vyrážejí další elektrony.
Přední i zadní stěna každé destičky je pokryta vrstvou vodivého materiálu. Na takto
vytvořené elektrody se přivádějí rozdílné elektrostatické potenciály, které urychlují vyra-
žené sekundární elektrony napětím VD a tím jim poskytují dostatečnou energii k vyražení
dalších sekundárních elektronů. Proud elektronů tak postupně lavinovitě narůstá. Ob-
vykle se používá více destiček řazených za sebou do série. V použitém detektoru jsou v
sérii destičky tři. Dochází tak k zesílení proudu, které se pohybuje v řádu 107. Za destič-
kami je umístěna sběrná anoda, na kterou dopadají vylétnuvší elektrony. Jedna destička
s detailem kanálku je vyobrazena na obrázku 5.1.
Obrázek 1.7: Destička MCP detektoru částic s vyobrazeným detailem kanálku, ve kterém
probíhá zesilování vstupního signálu. Obrázek je převzat z [3].
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1.6.3 Detekční elektronika ToF-LEIS
Detekční elektronika ToF-LEIS měří dobu mezi průletem iontu mezi vychylovacími destič-
kami iontového zdroje a okamžikem detekce rozptýleného projektilu na MCP detektoru.
Blokové schéma elektronického zařízení je vyobrazeno na obrázku 1.8.
Obrázek 1.8: Blokové schéma detekční elektroniky ToF-LEIS spektrometru. Obrázek je
převzat z [3] a upraven.
Jádro celého elektronického obvodu tvoří generátor napěťových pulzů firmy Hewlett
Packard HP 33120A. Generátor současně vytváří dva napěťové pulzy o pološířce 100 ns a
amplitudě 8 V. Pulzy mají frekvenci několik kHz. Tento signál je posílán přes pulzní obvod
(obrázek 1.9) na vychylovací destičku a přes Gate and Delay generátor (což je zařízení
Obrázek 1.9: Pulzní obvod ToF-LEIS elektroniky.
ORTEC 416A) do jednotky TAC (Time to Amplitude Converter)(ORTEC 566).
Pulzní obvod invertuje a zesílí signál Hewlett Packard generátoru tak, aby byly v
době pulzu uzemněny obě destičky a clonou mohl proletět projektil. Pulzní obvod je
tvořen tranzistorem IRF 620 a odporem 400 Ω. Jakmile do tranzistoru přijde napěťový
pulz z generátoru pulzů HP, vychylovací destička se začne přes tranzistor vybíjet. V tomto
okamžiku proletí několik projektilů clonou. Některé z nich se odrazí od povrchu vzorku
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a dopadnou na detektor (viz podkapitola 1.6.2). V okamžiku, kdy pulz končí, je destička
znovu nabita na původní napětí.
Odražený projektil, který na MCP detektor dopadl jako první, vytvoří na anodě de-
tektoru impuls, který je přiveden přes předzesilovač ORTEC 142A a zesilovač ORTEC
590A do jednotky TAC. Jednotka TAC měří dobu mezi impulsem, který je k ní vodiči
přiveden z HP generátoru přes Gate and Delay generátor a impulsem, který získá z MCP
detektoru. Změřenou dobu jednotka TAC podělí rozsahem časové osy výsledného časo-
vého ToF-LEIS spektra a konvertuje ji na napětí. Rozsah časové osy t∆ určuje rozlišení
časového spektra. Jednotka TAC ho umožňuje nastavit v rozmezí (50 ns - 2 s).
Vzniklé napěťové pulzy jsou z jednotky TAC odváděny do počítačové karty ORTEC
916A, která je na obrázku 1.8 označena zkratkou MCA (Multichannel Analyser). Karta
rozděluje pulzy v závislosti na jejich napětí do 1024 kanálů, čímž vznikne ToF-LEIS
spektrum 3, které si můžeme vhodným softwarem4 na počítači zobrazit.
Výše zmíněný Gate and Delay generátor amplitudově optimalizuje příchozí pulz do
jednotky TAC. Pomocí funkce generátoru Delay můžeme pulz zpozdit až o 0, 11 ms, čímž
lze kompenzovat prodlevy ostatních elektronických prvků a vyloučit rušivé píky mimo
rozsah naměřeného spektra. Možnost časového posunutí je rovněž užitečná pro určení
polohy ToF-LEIS spektra na časové ose.
3Ovšem s obrácenou horizontální osou.
4V současnosti je v laboratoři používán software MAESTRO verze 5.3 Beta 3 vyvinutý firmou ORTEC.
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Kapitola 2
Princip analýzy povrchu metodou
SIMS
Metoda SIMS je založena na podobném principu jako metoda ToF-LEIS. Podstata obou
metod spočívá v používání projektilů jako sond, které jsou vystřelovány směrem k povrchu
vzorku. Obě metody následně detekují částice, které vylétávají směrem od vzorku. Asi
největší rozdíl mezi oběma metodami je, že zařízení metody ToF-LEIS detekuje odražené
projektily, jak neutrální tak i nabité, zatímco zařízení metody SIMS detekuje vyražené
nabité částice ze vzorku.
Aby byl dopadající iont schopen vyrazit atomy ze vzorku, musí mít dostatečnou ener-
gii. Při měření metodou SIMS jsou obvykle používány ionty s počáteční energií v rozmezí
0, 2 keV až 20 keV. Dopadající iont vyráží ze vzorku především neutrální atomy a shluky
atomů, tzv. klastry (viz obrázek 2.1). Poměrně malá část těchto vyražených částic je bě-
hem procesu odprašování ionizována. Tyto vyražené, tzv. sekundární ionty jsou následně
analyzovány pomocí hmotnostního filtru.
Obrázek 2.1: Ilustrace srážky projektilu - kladného iontu se vzorkem při analýze povrchu
metodou SIMS. Obrázek převzat z [16].
Zařízení pro analýzu povrchu metodou SIMS se skládá z těchto částí - zdroje primár-
ních iontů, manipulátoru se vzorkem, hmotnostního filtru, případně i energiového filtru, a
detektoru iontů. Jako hmotnostní filtr se většinou používá kvadrupólový nebo magnetický
analyzátor. V poslední době se začíná i pro metodu SIMS používat analyzátor založený
na měření doby letu ToF (viz podkapitola 1.5).
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Zařízení pro metodu SIMS na Ústavu fyzikálního inženýrství VUT Brno umožňuje
zobrazit vzorek pomocí závislosti hodnot proudu IV mezi uzemněným vzorkem a zemí na
souřadnici v rovině povrchu vzorku. Rastrujeme-li přes uzemněný vzorek iontovým svaz-
kem, proud IV se v průběhu rastrování mění v závislosti na vodivosti právě zobrazovaného
materiálu. Jestliže hodnoty proudu IV lineárně převedeme na stupně šedi a vyneseme je
v závislosti na poloze, kde dopadá rastrovací svazek primárních iontů, získáme prvkově
rozlišenou mapu vzorku (viz ilustrační obrázek 5.2), která je užitečná například při ur-
čování oblasti, ze které se budou odprašovat ionty při měření hmotnostního spektra či
hloubkového profilu.
Pomocí metody SIMS lze měřit hmotnostní spektra a hloubkové profily. Způsoby mě-
ření obou závislostí se liší.
2.1 Měření hmotnostních spekter
Jestliže chceme měřit hmotnostní spektra, musíme označit oblast vzorku, přes kterou
bude svazek projektilů rastrovat. Obvykle se jedná o oblast o ploše řádově několik mm2.
Plocha této oblasti by neměla být příliš malá, protože iontový svazek by rychle odprášil
povrchové atomy, a tak by se primární ionty mohly dostat dovnitř vzorku, kde už může
být jiné materiálové složení.
Některé z vyražených sekundárních atomů nebo klastrů se dostanou do extrakční op-
tiky, která je situována před hmotnostním filtrem a jejím hlavním účelem je zvětšovat
prostorový úhel, z kterého jsou detekovány ionty a tím zvyšovat citlivost detekční části
zařízení. Vyražené ionty ,nebo shluky iontů, pokračují do hmotnostního filtru, na kterém
jsou nastaveny potenciály elektrod tak, aby proletěly jen ty částice o hmotnosti M s ná-
bojem q, které budou mít určitý poměr M
q
. Jestliže částice projde hmotnostním filtrem,
dopadne na detektor, který registruje impuls. Toto měření probíhá určitou dobu t. Jakmile
tato doba t uplyne, informace o počtu pulzů z detektoru je přenesena do počítače a na
elektrodách hmotnostního filtru je nastaveno takové napětí, aby filtrem proletěly ionty
s jiným poměrem. Tato měření se opakují, dokud nebudeme mít změřeny informace o
počtu detekovaných částic z námi zvoleného intervalu podílů hmotností a náboje. Příklad
hmotnostního spektra naměřený pomocí metody SIMS je zobrazen na obrázku 2.2.
2.2 Měření hloubkových profilů
Hloubkový profil měřený metodou SIMS představuje závislost počtu detekovaných sekun-
dárních atomů na době měření. Tato doba měření je úměrná hloubce ve vzorku. Přesná
kalibrace doby měření na hloubku ve vzorku je však velmi obtížná, jelikož záleží na řadě
faktorů, z nichž mnoho neznáme (této problematice je věnována v podkapitola 6.4).
Měření hloubkového profilu probíhá podobně jako měření hmotnostního spektra. Po
celou dobu měření profilu však neměníme potenciály na elektrodách hmotnostního filtru.
Proto detekujeme jen částice s konstantním poměrem M
q
.
Při hloubkovém profilování je důležité, aby odprašování bylo rovnoměrné. Toho lze
dosáhnout rozkmitáním svazku. Dopadající ionty odprašují atomy vzorku, což má za
následek vznik kráteru, který způsobuje tzv. kráterový efekt - některé dopadající ionty
nevyrazí částici ze dna kráteru, ale z jeho stěn. To snižuje přesnost hloubkového pro-
filování s rostoucí hloubkou kráteru. Tento jev můžeme potlačit tzv. gating technikou,
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Obrázek 2.2: Hmotnostní spektrum naměřené na SIMS aparatuře. Jako vzorek byly pou-
žity uhlíkové nanotrubice na křemíkovém substrátu. Obrázek převzat z [16].
která umožňuje detekovat ionty jen z oblasti dna kráteru. Známe dvě možnosti potlačení
kráterového efektu ”gatingem”:
• electronic gating - elektronicky se vypíná detektor sekundárních iontů v momentě,
kdy svazek míří mimo dno kráteru,
• optical gating - do komory je instalována extrakční optika, která sbírá sekundární
atomy jen z oblasti dna kráteru.
Nejlepší přesnosti hloubkového profilu lze dosáhnout při použití kombinace obou technik
”gatingu”.
Metoda SIMS disponuje několika vlastnostmi, které ji dělají v mnoha případech při
analýze povrchu nezastupitelnou. Především je to její citlivost na stopové prvky - metoda
SIMS rozezná i jednu odlišnou částici z milionu stejných. Metoda SIMS je nezastupitelná
při hloubkovém profilování a lze pomoci ní provádět i 3D analýzu povrchu. Mezi nevýhody
metody SIMS patří hlavně její destruktivnost. Při odprašování atomů vzorku z povrchu
se s dobou odprašování často zvyšuje i drsnost povrchu a uvážíme-li ještě mixování atomů
vzorku v důsledku kolizních kaskád, vede to ke snížení hloubkového rozlišení metody
SIMS s rostoucí dobou odprašování. V některých případech je nemožné od sebe odlišit
píky hmotnostního spektra způsobené částicemi o podobném poměru jejich hmotnosti a
náboje. Každý prvek má navíc jinou ionizační pravděpodobnost, což dělá analýzu SIMS
hmotnostních spekter a hloubkových profilů problematičtější.
2.3 Experimentální zařízení
2.3.1 Hmotnostní analyzátor metody SIMS
Co se týče metody analýzy povrchu SIMS, byl k detekci sekundárních částic odprašených
argonovými ionty použit kvadrupólový hmotnostní analyzátor Baltzers QMS 421, který
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je schématicky znázorněn na obrázku 2.3.
Obrázek 2.3: Schéma hmotnostního analyzátoru firmy Baltzers. Obrázek je převzat z [15]
a upraven.
Kvadrupólový hmotnostní analyzátor filtruje nabité částice podle poměru jejich hmot-
nosti a náboje. Základem hmotnostního analyzátoru jsou 4 válcové elektrody o průměru
8 mm a délce 20 mm. Na elektrody je přivedeno střídavé elektrické napětí o frekvenci 2,25
Mhz. Elektrody tedy tvoří kvadrupól. Měřený poměr M
q
se dá nastavit pomocí počítačo-
vého programu IonImage (pro informace o tomto programu viz [16] kapitola 5).
Částice, které prolétnou kvadrupólem, pokračují v letu do prostoru detektoru. Ana-
lyzátor Baltzers obsahuje dva typy detektoru - Faradayovu sondu a elektronový násobič.
Faradayova sonda se používá pro méně citlivá měření hmotnostních spekter v rozsahu
(10−5 - 10−12) A a pro vyšší hodnoty proudů sekundárních iontů.
Druhý způsob detekce pomocí elektronového násobiče je založen na principu podobném
principu MCP detektoru (viz podkapitola 1.6.2). Iont dopadne na destičku, ze které jsou
v důsledku dopadu iontu vyraženy elektrony. Tyto elektrony dále postupují detektorem
a vyrážejí ze stěn další elektrony. Proud elektronů lavinovitě narůstá. Osa elektronového
násobiče je kolmá na optickou osu hmotnostního analyzátoru kvůli potlačení šumu, jenž
by mohl být způsoben dopadem neutrálů a fotonů na destičky násobiče. Všechny SIMS
hloubkové profily publikovány v této diplomové práci byly detekovány elektronovým ná-
sobičem.
Kvadrupólový hmotnostní analyzátor je schopen detekovat částice v hmotnostním
rozsahu (0.5 - 512) amu. Hmotnostní rozlišení analyzátoru je přibližně 1 amu.
Jako zdroj iontů pro měření SIMS hloubkových profilů byl použit zdroj Omicron ISE
100 (podkapitola 1.6.1).
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Kapitola 3
Program LEISInt
Za účelem zpracování ToF-LEIS spekter byl vytvořen počítačový program LEISInt (Low
Energy Iont Spectroscopy Integral). Tento program bylo nutné vytvořit z důvodu konverze
dat z datových binárních souborů (podkapitola 3.2) vytvářených programem z měření
ToF-LEIS spekter do textového souboru, který by bylo možno otevřít v textovém editoru či
v libovolném tabulkovém procesoru. Dále bylo nutno vytvořit nástroj pro snadnou tvorbu
hloubkových profilů z velkého množství naměřených dat ToF-LEIS spekter. Abychom
mohli se porovnávat kromě časových spekter i energiová spektra, rozšířil jsem možnosti
programu o převod časových spekter na energiová. Tyto tři hlavní důvody mne vedly k
naprogramování programu LEISInt, který byl naprogramován v programovacím nástroji
Borland Delphi verze 6. Zdrojový kód je dlouhý přibližně 1200 řádků a nejnovější verze
nese označení 3.2.
3.1 Titulní obrazovka programu
Jestliže spustíme program LEISInt, po otevření několika spekter se nám na počítači zob-
razí obrazovka podobná obrázku 3.1. Hlavní část celého programu zabírá plocha pro vy-
kreslování časových či energiových ToF-LEIS spekter (obrázek 3.1a). Vertikální osa odpo-
vídá počtu detekovaných částic, horizontální osa se skládá z 1024 kanálů, které odpovídají
časovému rozsahu spektra zvolenému na TAC elektronické jednotce (více v podkapitole
1.6.3). Vedle této plochy je situován sloupec, ve kterém jsou vypsány názvy všech ote-
vřených spekter tak, jak byly zvoleny při jejich ukládání (obrázek 3.1b). Vedle každého z
těchto názvů leží malý čtvereček, který indikuje, jestli je spektrum aktivní či nikoliv. Tla-
čítka None a All (obrázek 3.1e) slouží k zatržení čtverečků u všech spekter nebo naopak u
žádného spektra, což urychlí práci, pokud například chceme zobrazit jen jedno spektrum.
Jestliže najedeme myší na graf, šipka myši se změní na kříž, a tak je možné pohodlně
určovat souřadnice grafu, které se vypíší v levém dolním rohu (obrázek 3.1c).
Chceme-li ze zobrazených spekter určit hloubkový profil, musíme určit interval, ze
kterého bude hloubkový profil vypočítán. Meze tohoto intervalu se po určení zobrazí na
stavovém pruhu programu (obrázek 3.1d).
Další funkce programu LEISInt jsou skryty v menu (obrázek 3.1f).
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Obrázek 3.1: Hlavní obrazovka programu LEISInt.
3.2 Vstupní data
Jestliže není otevřeno žádné spektrum, v menu jsou aktivní jen položky Open.. ., Exit
a Time / Energy axis. . .. Požadovaná spektra proto otevřeme pomocí tlačítka Open.. .
1. Máme na výběr jen typ souboru CHN, což je typ generovaný použitým měřícím pro-
gramem ToF-LEIS spekter MAESTRO verze 5.3 Beta 3 vyvinutý firmou ORTEC. Tento
soubor obsahuje 1024 záznamů (tj. pro každý kanál převodníku jeden záznam). Každý z
nich se skládá z údaje o počtu detekovaných částic Nd.
Protože během některých měření detektor neregistruje všechny částice úspěšně, jsou
zde i údaje o čase: livetime - celkový čas během kterého měříme ToF-LEIS spektrum
a realtime - součet časů všech jednotlivých měření, která dopadla úspěšně (tj. detektor
zaregistroval částici v daném časovém intervalu t∆ - podkapitola 3.3). Výsledný časově
normalizovaný počet detekovaných částic Nt tedy získáme ze vztahu
Nt = Nd ∗ realtime
livetime
. (3.1)
3.3 Převod naměřených spekter na spektra časová či
energiová
Naměřená spektra se zobrazí jako závislost počtu detekovaných částic na kanálech dato-
vého převodníku. Jestliže chceme převést tato spektra na časová nebo energiová, musíme
1Více spekter najednou můžeme otevřít tak, že při výběru požadovaných spekter podržíme klávesu
SHIFT nebo CTRL (pro výběr selektivní).
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je nejdříve zkalibrovat. To znamená určit ve spektrech výrazný pík, o kterém víme, jaký
prvek ho způsobuje (tzv. kalibrační pík). Po zadání vstupních údajů (časová šířka kanálů,
parametry binární kolize) program určí teoretickou polohu onoho píku na časové ose a
tuto polohu ztotožní s polohou námi naměřeného píku.
K provedení této kalibrace stačí kliknout na položku Time / Energy axis. . . v menu,
čímž zobrazíme okno k výpočtu (obrázek 3.2). Okno je rozděleno na několik částí. Do části
Obrázek 3.2: Okno pro převod ToF-LEIS spekter na spektra časová nebo spektra energi-
ová.
Data input se zadávají vstupní data. Jestliže si nejsme jisti, co která položka znamená,
k objasnění funkce poslouží tzv. plovoucí nápověda. Nesmíme zapomenout zkontrolovat
hodnotu Time Axis, která odpovídá časovému rozsahu spektra t∆ zvolenému na TAC
elektronické jednotce (podkapitola 1.6.3). Hodnoty z části Data input si můžeme uložit.
K tomu slouží tlačítka s obrázkem pera. Hodnoty můžeme uložit buď do adresáře, ve
kterém se nachází program LEISInt (zelené pero) nebo do adresáře spekter, s nimiž zrovna
pracujeme (modré pero). Tato data se uloží do souboru LEISInt.CFG a při opětovném
spuštění programu se automaticky načtou.
Jakmile zadáme hodnoty, můžeme stisknout tlačítko CALCULATE, čímž program
vypočte hodnoty v části Data output tj. energii odražené částice E1 (za použití rovnic 1.4
a 1.6), její dobu letu
t1 =
√
M1
2E0 k
(
l1
√
k + l2
)
, (3.2)
kde l1 je vzdálenost mezi zdrojem a terčem a l2 je vzdálenost mezi terčem a detektorem
a číslo kanálu T1, kam se bude posouvat kalibrační pík
T1 =
1024 · t1
t∆
. (3.3)
Nyní zbývá určit pozici kalibračního píku v naměřených spektrech a tím zjistit ča-
sový posun. Stačí tedy dvakrát kliknout na onen pík a stlačit tlačítko Get peak position.
Vypočte se časový posun a zároveň se vypíše do kolonky Peak position číslo kanálu ka-
libračního píku.
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Během mých měření za použití projektilů o energii 2500 eV jsem se setkal s potřebou
korigovat naměřená spektra kvůli nestabilitě iontového zdroje. Korigoval jsem vzhledem k
proudu projektilů dopadajících na vzorek Ip. K zapnutí či vypnutí korekce slouží zaškrtá-
vací políčko Include Current. Jestli je toto políčko zaškrtnuto, počty detekovaných částic
v jednotlivých spektrech se podělí hodnotou proudu Ip těchto spekter. Hodnotu proudu
Ip čte program z posledního číselného údaje názvu datového souboru spektra odděleného
od zbytku názvu mezerou.
Jestli požadujeme časová spektra bez korekce, stačí výpočet potvrdit. Protože vý-
stupem programu MAESTRO jsou spektra s obrácenou horizontální osou, překlopí se
naměřená spektra podél vertikální osy. Potom jsou převedena na spektra časová.
Jestliže však požadujeme převod na energiová spektra, musíme zaškrtnout políčko
Energy spectrum. Program následně převede časová spektra na energiová spektra za po-
mocí vztahu
E1,i =
1
2
M1
(
l2
ti
)2
, (3.4)
kde E1,i označuje energii detekovaných projektilů patřících do i-tého energiového intervalu,
M1 hmotnost projektilů a ti je doba, kterou potřebují detekované projektily k překonání
vzdálenosti l2.
Zatímco v časovém spektru měly jednotlivé intervaly stejnou velikost (ti+1 − ti =
konst.), v energiovém spektru se velikosti intervalů navzájem liší. Musíme mít na paměti,
že je třeba v jednotlivých intervalech zachovat shodný počet detekovaných částic (tj.
shodný obsah pod křivkou u energiového i časového spektra)
NE,i dE1,i = Nt,i dti. (3.5)
Tady NE,i a Nt,i reprezentují počet detekovaných částic v i-tém intervalu energiového
respektive časového spektra. Kombinací rovnice 3.5 s rovnicí 3.4 obdržíme transformaci z
konstantního časového přírůstku na konstantní energiový přírůstek [3]
NE,i = Nt,i
(
dE1,i
dti
)−1
= Nt,i
(
−M1l2
2
ti
3
)−1
=
1
2
Nt,i
(
−1
2
M1l2
2
ti
3
)−1
=
=
1
2
Nt,i
(
−E1,i
ti
)−1
=
1
2
Nt,i
(
− ti
E1,i
)
= Nt,i
(
− ti
E1,i
)
· konst. (3.6)
3.4 Výpočet hloubkových profilů
Další funkcí, kterou nabízí program LEISInt, je výpočet hloubkových profilů z naměřených
časových nebo energiových ToF-LEIS spekter.
Základní předpoklad pro úspěšný výpočet hloubkových profilů je načtení spekter ve
stejné posloupnosti, v jaké byla naměřena. Je výhodné volit názvy spekter tak, aby se pak
spektra dala podle názvu v počítači jednoduše seřadit. Jestliže jsou spektra v programu
načtena, můžeme zvolit interval, z kterého se bude počítat hloubkový profil. To provedeme
dvojitým kliknutím na plochu grafu (obrázek 3.1a). Po zvolení intervalu se vypíší jeho
meze do dolního pruhu (obrázek 3.1d).
K výpočtu a zobrazení hloubkového profilu z námi zvolených mezí dojde po stisk-
nutí tlačítka Depth Spectrum v podmenu Calculate. Hodnota hloubkového profilu j-tého
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spektra se vypočítá podle vztahu
Nh,j =
b∑
i=a
Nt,i (ti+1 − ti), (3.7)
kde a a b označují námi zvolené meze. Hloubkový profil se zobrazí do okna podobně jako
na obrázku 3.3. Do tohoto okna je možné načíst více hloubkových profilů z odlišných
Obrázek 3.3: Okno programu LEISInt s vypočtenými hloubkovými profily.
intervalů. Stačí vybrat jiné meze a použít tlačítko Add another depth profile z podmenu
Depth profiles.
Hloubkové profily můžeme dále upravovat. V menu okna hloubkového profilu se na-
chází tlačítko Arithmetical avarage pro vydělení všech hodnot Nh velikostí zvoleného
intervalu (b− a). Tím vlastně získáme aritmetický průměr hodnot Nt, které leží v onom
intervalu. Takto můžeme porovnat i hloubkové profily, které vznikly z rozdílně velkých
intervalů.
K normalizaci hloubkových profilů slouží tlačítko Normalize. Jde o funkci, která profily
normalizuje k hodnotě 10002.
Jak už název napovídá položka Clear graph způsobí vymazání hloubkových profilů
z plochy grafu a Show legend zobrazí legendu, kterou tvoří meze intervalů jednotlivých
profilů.
3.5 Funkce vyhlazení spekter
Tato funkce slouží především k vyhlazení zašuměných dat a tím zpřehlednění celého sou-
boru dat. Spektra jsou pomocí tohoto nástroje vyhlazována Savitzkého-Golayovým vy-
hlazovacím digitálním filtrem [14].
2Jestliže chceme profily normalizovat a taky podělit velikostmi intervalů, doporučuji je nejdříve podělit
a až potom normalizovat z důvodu neúnosně velkého poklesu rozlišení hloubkového profilu při opačném
postupu.
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Tento filtr může být aplikován na sérii ekvidistantních dat fi ≡ f(ti), kde ti ≡ t0+ iΥ.
Tady je Υ konstanta vzorkování a i = . . .−2,−1, 0, 1, 2 . . .. Nejobecnější příklad digitálního
filtru nahrazuje každou hodnotu souboru dat fi lineární kombinací gi hodnoty fi a několika
jejich sousedů
gi =
nR∑
n=−nL
cnfi+n, (3.8)
kde nL značí počet hodnot ”nalevo” od datového bodu i, zatímco nR je počet použitých
datových bodů ”napravo” od datového bodu i. Jestliže dosadíme do rovnice 3.8 za cn =
1
1+nR+nL
, pak se takové vyhlazování nazývá průměrování pohyblivým oknem (velikost
okna je 1+nR+nL). Jestliže je původní funkce lineární nebo konstantní, pak do výsledné
funkce není vnášeno jakékoliv zkreslení (vyšší hodnoty na okraji průměrovacího intervalu
jsou kompenzovány hodnotami nižšími na protilehlém okraji průměrovacího intervalu).
Statistické zkreslení se objevuje teprve tehdy, jestliže původní funkce má nenulovou
druhou derivaci. Průměrování pohyblivým oknem potom vždy sníží hodnotu lokálního
maxima či naopak zvýší hodnotu lokálního minima.
Princip Savitzkého-Golayova vyhlazování spočívá v aproximaci zvoleného intervalu
funkce o velikosti (1 + nL + nR) nikoliv konstantou, ale polynomem vyššího stupně. Pro
každou hodnotu fi tedy aplikujeme metodu nejmenších čtverců na (1 + nL + nR) hodnot
v okolí fi. Dostaneme tak gi, což je hodnota polynomu na pozici i. Pro hodnotu fi+1
musíme posunout okno intervalu, z kterého počítáme polynom a znovu polynom vypo-
čítat metodou nejmenších čtverců. Tím získáme hodnotu vyhlazené funkce gi+1. Takto
postupujeme, dokud nevyhladíme celou funkci.
Okno programu LEISInt sloužící k vyhlazování naměřených spekter je zobrazeno na
obrázku 3.4. Program aproximuje polynomem 2. stupně vypočteným metodou nejmenších
Obrázek 3.4: Okno programu LEISInt pro vyhlazování naměřených spekter.
čtverců. Při výpočtu program předpokládá, že nL = nR. Velikost okna intervalu, z kterého
se bude počítat polynom se dá měnit pomocí jezdce Window size. Tato velikost odpovídá
hodnotě (1 + nL + nR), kterou označím jako Ξ. Hodnota Ξ je tedy vždy liché přirozené
číslo. Po vyhlazení zůstane prvních a posledních Ξ−12 hodnot spektra nevyhlazených kvůli
tomu, že pro tyto hodnoty není možné určit potřebný interval. Proto se těmto bodům
přidělí hodnota nejbližšího vyhlazeného bodu (tj. hodnoty intervalu f0 . . . fΞ−1
2
= fΞ+1
2
a
pokud označíme celkový počet bodů grafu M , pak fM−Ξ−12 . . . fM = fM−Ξ+12 ).
Tímto nástrojem lze adekvátně vyhlazovat pouze kanálová a časová spektra. Energiová
spektra lze vyhladit jen nerovnoměrně, protože velikosti intervalů jsou kvůli převodu z
časového spektra různé.
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3.6 Ostatní možnosti programu LEISInt a ukládání
dat
V menu programu pod záložkou Settings jsou následující volby ohledně nastavení pro-
gramu:
• Barva aktivních spekter se dá měnit pomocí položky Change colour.
• Legendu grafu spekter zobrazíme tlačítkem Show legend. Zobrazí se tabulka, v níž
jsou vedle barev grafů napsána jména odpovídajících souborů spekter.
• Sledovat spektra postupně tak, jak byla v čase naměřena, je jistě zajímavá možnost.
K ulehčení této činnosti slouží možnost Auto check. Zatržením této volby se při deak-
tivaci spektra na okraji aktivované série spekter automaticky aktivuje deaktivované
spektrum na opačném okraji téže série.
Program LEISInt dokáže ukládat data ve čtyřech formátech s příponami DAT, CSV,
BMP a WMF:
• Soubory ve formátu DAT jsou snadno čitelné v jakémkoliv textovém editoru, proto
slouží pro zběžnou kontrolu nebo k pozdějšímu zpracování v případě, že nedisponu-
jeme programovým vybavením pro zpracování souborů ve formátu CSV.
• Soubory ve formátu CSV (z angl. Comma Separated Values) tvoří data oddělená
čárkami. Tato data je schopen zpracovat například počítačový program Microsoft
Excel, Matlab nebo Origin.
• Zobrazené grafy mohou být uloženy do souboru s příponou BMP, což je nekompri-
movaný obrázek nebo do souboru s příponou WMF. V tomto případě bude grafika
uložena vektorově, a tudíž nebude docházet ke ztrátě kvality zobrazení grafu při
jeho zvětšování.
Do takto formátovaných souborů mohou být ukládána nejen energiová, časová či ještě
nezpracovaná spektra, ale i hloubkové profily.
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Kapitola 4
Program TRIMImp
Účelem programu TRIMImp (TRIM Import) je zpracování nasimulovaných dat progra-
mem SRIM (The Stopping and Range of Ions in Matter) (více viz [10], [11]), tedy přesněji
jeho podprogramem TRIM (the Transport of Ions in Matter) a tato data použít k zobra-
zení požadovaných závislostí. Program TRIMImp byl naprogramován v programovacím
nástroji Delphi 6 a skládá se z přibližně 900 řádků programovacího kódu.
4.1 Soubory generované programem TRIM
Program TRIMImp je schopen načíst data z textového souboru generovaného programem
TRIM. Program umí zpracovat soubory BACKSCAT.TXT a SPUTTER.TXT.
V souboru BACKSCAT.TXT jsou zaznamenány informace o projektilech zpětně od-
ražených od vzorku (backscattered ions).
Dopadající ionty mohou způsobit rozsáhlé kaskády vyražených atomů. Některé z těchto
atomů mohou vylétnout z povrchu vzorku. Tyto atomy se nazývají odprášené atomy
(sputtered atoms) a jejich parametry program SRIM ukládá do souboru SPUTTER.TXT.
Analýzou těchto odprášených atomů můžeme například optimalizovat depoziční proces,
kdy je potřeba znát směry letu odražených i zpětně odprášených částic. V této diplo-
mové práci se však budu zabývat výsledky simulací zpětně odražených částic ze souboru
BACKSCAT.TXT (obrázek 4.1).
Soubor tvoří několik datových sloupců složených z mnoha řádků. Každý řádek od-
povídá jednomu zpětně odraženému projektilu. Každý sloupec nese nějakou informaci o
tomto projektilu.
V datovém poli v prvním sloupci zleva jsou pod sebou jen písmena ”B”, což je označení
pro zpětně odražený projektil.1
Vystřelované ionty jsou číslovány přirozenými čísly dle pořadí v jakém vylétávají z
iontového děla. Z obrázku 4.1 lze tedy zjistit, že například ionty vylétnuvší z iontového
děla jako 1., 3., 5. a 6. se od vzorku neodrazily, ale uvízly v něm nebo prolétly skrz něj.
Třetí sloupec nese informace o atomových číslech odražených iontů. Ve čtvrtém jsou
vypsány energie zpětně odražených iontů po jejich odrazu od vzorku. Další sloupec nese
informace o pozici projektilu ve vzorku - x. Osa X je rovnoběžná s normálou povrchu
vzorku a její hodnoty rostou s rostoucí hloubkou vzorku. x uchovává hodnotu hloubky
projektilu ve vzorku v okamžiku, kdy je označen za zpětně odražený. V tomto okamžiku
1Rozprášenou částici v souboru SPUTTER.TXT označuje písmeno ”S”.
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Obrázek 4.1: Struktura souboru BACKSCAT.TXT.
prodělá projektil rovněž poslední kontakt s atomem vzorku. V šestém a sedmém sloupci
jsou souřadnice iontu v rovině vzorku v momentě, kdy iont opouští vzorek.
V posledních třech sloupcích jsou data směrových kosinů trajektorií odražených iontů
(cos(X) musí být vždy záporný v důsledku orientace osy X směrem do vzorku).
V této diplomové práci budu označovat argumenty směrových kosinů X,Y a Z ze
souboru BACKSCAT.TXT úhly α, β a γ.
4.2 Přehled funkcí programu TRIMImp
Hlavní okno programu TRIMImp (obrázek 4.2) lze rozdělit na dvě části. Část vstupní a
část výstupní. Pomocí vstupní části se zadávají programu data, podle kterých se program
řídí při zpracování vstupního souboru. Ve výstupní části můžeme vidět výsledek v podobě
grafu.
Vodorovná osa grafu není spojitá, ale je rozkouskovaná na kanály. Šířku těchto kanálů
a tím pádem rozlišení grafů můžeme volit pomocí položky Energy/depth step, jejíž hodnota
je v eV, popřípadě v 0, 01 A˚, pokud se jedná o hloubkový profil.
Na ploše výstupní části může být zobrazeno několik grafů současně. Graf zobrazený
jako poslední můžeme z výstupní části vymazat tlačítkem Delete spectrum. Podobnou
funkci má tlačítko ChartClear, které však vymaže grafy všechny.
Položka Max energy určuje horní hranici vodorovné energiové osy, po kterou bude
program energiová spektra zobrazovat.
Za zkratkou A.E.(Avarage Energy) se po načtení dat ze souboru zobrazí hodnota, která
odpovídá průměrné energii všech projektilů obsažených ve zdrojovém souboru. Hodnota
průměrné energie se zobrazí se stejnou jednotkou, jakou měly projektily ve zdrojovém
souboru.
Ve vstupní části jsou okénka Cone a Directional cosines, která poskytují možnost
zadání omezujících úhlů vylétávajících projektilů (viz podkapitola 4.2.3).
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Obrázek 4.2: Hlavní okno programu TRIMImp. Programem byl otevřen soubor BACKS-
CAT.TXT s daty rozptylu heliových iontů o počáteční energii 1,5 keV svírající s normálou
povrchu vzorku úhel η = 75◦ na kobaltovou vrstvu o tloušťce 1000 nm.
4.2.1 Filtrace dat podle x a hloubkový profil
Data z výstupních souborů programu TRIM lze filtrovat podle souřadnice x, tedy podle
hloubky ve vzorku, v níž prodělal projektil poslední kontakt s atomem vzorku. Toto filtro-
vání lze aktivovat zaškrtnutím položky Layer thickness a zadáním horní meze hloubkového
intervalu (v jednotkách 0, 1 A˚), z kterého bude program registrovat projektily. Spodní mez
intervalu je dána souřadnicí povrchu vzorku, což je vždy nula.
Hloubkový profil počtu vylétávajících částic v závislosti na souřadnici x lze zobrazit
tlačítkem Depth profile. Na obrázku 4.3 vidíme obrazový výstup programu TRIMImp
hloubkového profilu.
Jedná se o simulaci kolmo dopadajících heliových projektilů o energii 1 keV na křemí-
kový substrát s tenkou vrstvičkou kobaltu na povrchu. Je zde vidět, že počet částic zpo-
čátku osciluje kolem hodnoty 2100 detekovaných částic v hloubkovém intervalu (0−5, 2) A˚
souřadnice x. Od hodnoty 5, 2 A˚ začne průběh grafu detekovaných částic se zvětšující se
hloubkou klesat takřka lineárním průběhem. V hloubce 5 A˚ je hranice mezi vrstvou ko-
baltu a křemíku. Od kobaltových atomů se však odrazí více heliových částic, jelikož atomy
kobaltu mají větší účinný průřez (definice např. v [17]) než atomy křemíku. Proto je na
grafu zlom v oblasti hloubky 5 A˚. Největší hloubka, v které se částice srazí s atomem
vzorku naposledy je přibližně 10 nm. Ovšem částice se mohou dostat na povrch i z větší
hloubky v případě, že při cestě zpět k povrchu prodělají více srážek s atomy vzorku.
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Obrázek 4.3: Závislost počtu zpětně odražených částic od vzorku na souřadnici x v mo-
mentě, kdy prodělaly poslední kontakt se vzorkem. Jako vzorek byl v simulaci programu
TRIM použit 1000 nm tlustý křemíkový substrát, na kterém byla nanesena vrstva kobaltu
o tloušťce 5 A˚. Vzorek byl bombardován heliovými ionty s počáteční energií 1 keV. Kolmo
na povrch kobaltu dopadlo celkem 106 částic. Jako šířka kanálků byla zvolena hodnota
0, 1 A˚ .
4.2.2 Prostorová konfigurace
Prostorová konfigurace vylétávajícího projektilu ve směru jednotkového vektoru −→v0 , kdy
−→v0 =
−→v
|−→v | (4.1)
a −→v je vektor rychlosti odraženého projektilu, je zobrazena na obrázku 4.4, na kterém
jsou rovněž znázorněny jeho směrové kosiny vektoru −→v0 .
Kromě úhlů α, β a γ udávajících směrové kosiny, ve kterých byl projektil rozptýlen,
jsem z důvodu širších filtračních možností zavedl polární úhel ζ, azimutální úhel ι a úhel
κ (viz obrázek 4.4). Úhel ζ jsem zavedl jako
ζ = α− pi
2
. (4.2)
Úhly ι lze vypočítat ze směrových kosinů následně
ι = arctan( cos γcosβ ) (cos β > 0 ∧ cos γ > 0),
ι = arctan( cos γcosβ ) + 180
◦ (cos β < 0),
ι = arctan( cos γcosβ ) + 360
◦ (cos β > 0 ∧ cos γ ≤ 0),
ι = 270◦ (cos β = 0 ∧ cos γ < 0),
ι = 90◦ (cos β = 0 ∧ cos γ > 0).
(4.3)
4.2. PŘEHLED FUNKCÍ PROGRAMU TRIMIMP 33
Obrázek 4.4: Kartézský systém souřadnic používaný programem TRIM a programem
TRIMImp s vyznačenými nejdůležitějšími úhly a směrovými kosiny. Šipka vyjadřuje směr−→v0 , ve kterém byl iont rozptýlen.
κ je úhel mezi průmětem vektoru −→v0 do roviny XY a osou Y. Pro úhel κ platí
κ = − arctan( cosαcosβ ) (cos β > 0),
κ = 180◦ − arctan( cosαcosβ ) (cos β < 0),
κ = 90◦ (cos β = 0).
(4.4)
Dále lze z Pythagorovy věty odvodit, že pro směrové kosiny platí
cos2 α+ cos2 β + cos2 γ = 1. (4.5)
4.2.3 Filtrace dat podle směru letu odražených projektilů
Při zpracování dat jde v našem případě především o jejich filtraci z hlediska úhlového
rozmezí, ve kterém detekujeme odražené částice. Kdybychom neprováděli filtraci, výsledná
spektra by odpovídala spektrům naměřených detektorem, který by sbíral částice z celého
poloprostoru nad vzorkem. Takový detektor však nebyl při měření použit.
Úhlová filtrace může být provedena třemi odlišnými způsoby:
• omezením směrových kosinů pomocí úhlů α, β a γ,
• pomocí skalárního součinu za použití úhlů ι, ζ a δ,
• pomocí skalárního součinu za použití úhlů η, θ, ψ a δ.
V programu TRIMImp nastavujeme filtraci pomocí směrových kosinů v části Directi-
onal cosines, kdežto část Cone slouží k filtraci za použití skalárního součinu. Rozdíl mezi
těmito třemi metodami je zřejmý z obrázku 4.5.
Pro filtraci pomocí směrových kosinů tak musíme vyplnit hodnoty v sekci Directional
cosines. Jedná se o intervaly úhlů směrových kosinů, z kterých bude program registrovat
34 KAPITOLA 4. PROGRAM TRIMIMP
Obrázek 4.5: Tři módy úhlového filtrování vylétávajících částic používané programem
TRIMImp. a) zobrazuje omezení pomocí směrových kosinů. V tomto případě je omezení
kladeno jen na úhel α. Ostatní úhly zůstávají libovolné. b) zobrazuje omezení pomocí
úhlů δ, ι a ζ. Na místo úhlů ζ a ι by se daly použít i úhly α a β (viz obrázek 4.4). Poslední
c) zobrazuje filtraci pomocí úhlů θ, η a δ. Plnou šipkou je znázorněn směr dopadajících
částic. Jsou vybírány jen ty projektily, jejichž trajektorie letu leží v oblastech označených
šedě.
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částice. Jsou to tytéž úhly jako na obrázku 4.4. Tato metoda je výhodná proto, že je
výpočetně nejrychlejší.
Pokud chceme filtrovat za použití skalárního součinu (obrázek 4.5b, c), stačí kliknout
na zatržítko u Cone a v této části vyplnit hodnoty. Tyto hodnoty určují vektor −→u , který
program při výpočtu postupně porovnává s vektory směru rozptylu projektilů −→v0 . Složky
vektoru −→u tvoří směrové kosiny, které program vypočte podle metody, kterou si k výpočtu
zvolíme. Jestliže filtrujeme pomocí úhlů ι, ζ a δ, lze vektor −→u po jednoduché úpravě
vypočíst za použití rovnic 4.2, 4.3 a k výpočtu třetí složky použijeme závislost z rovnice
4.5.
Z analytické geometrie vyplývající podmínka
δ ≤ arccos
−→u · −→v
|−→u ||−→v | (4.6)
nám dá finální soubor požadovaných projektilů. Úhel δ značí detekční úhel. Je to polovina
vrcholového úhlu kuželu, ze kterého detekujeme vylétávající projektily.
Další možnost určení vektoru −→u je použít přímo úhly α a β. Úhel γ se následně
vypočte automaticky dle rovnice 4.5. K aktivaci této možnosti stačí kliknout na tlačítko
pod hodnotami požadovaných úhlů.
Samotnou filtraci spustíme tlačítkem Energy spectrum. Na výstupní část se nakreslí
graf energiového spektra. Jestliže změníme některé parametry filtrace a filtraci opět spus-
tíme, původní graf se nevymaže. Můžeme tak snadno porovnávat spektra, která vznikla
za použití odlišných filtračních parametrů nebo i spektra z odlišných simulací.
Pokud filtrujeme pomocí úhlů η, θ, ψ a δ (obrázek 4.5c), složky vektoru −→u vypočteme
vynásobením vektoru −→w = (cos θ, sin θ cosψ, sin θ sinψ), (4.7)
což je vektor, který leží na kuželu s osou rotace X, maticí rotace kolem osy Z. Tedy
−→u = −→w T ·
 cos η sin η 0− sin η cos η 0
0 0 1
 . (4.8)
Při změně úhlu ψ zůstává rozptylový úhel θ konstantní. Aby zůstávala konstantní
i energie odražených projektilů od povrchu vzorku E1 (viz rovnice 1.4 a 1.6), musíme
za hodnotu dopadového úhlu η dosadit tutéž hodnotu, jakou jsme dosadili v simulaci
programem TRIM. Na obrázku 4.6 je zobrazen graf energiových spekter simulace dopadu
heliových iontů o energii 1,5 keV na kobaltovou vrstvu tlustou 1000 nm. Jednotlivá spektra
se liší úhlem odražených projektilů ψ. Z obrázku je zřejmé, že tvar spektra silně závisí
na poloze detektoru. Jestliže detektor umístíme tak, aby detekoval projektily vylétávající
kolmo z povrchu tj. jejich úhel ζ = 90◦ (na obrázku 4.6 spektrum pro ψ = 180◦), měřením
obdržíme energiová spektra s větším obsahem projektilů odražených z hloubky vzorku (což
je patrné z nárůstu střední oblasti spektra) než z detektoru umístěném pod úhlem ζ = 34◦
(na obrázku 4.6 spektrum pro ψ = 0◦), protože detekovaných projektilů střední oblasti
spektra pro ψ = 0◦ je značně nižší. Potvrdilo se tedy, že při porovnávání naměřených
energiových spekter se simulovanými záleží nejen na úhlu rozptylu projektilů θ, ale také
na poloze detektoru, kterou určuje úhel ζ.
Pro porovnání simulací s experimentem se jako nejlepší jeví filtrace pomocí skalárních
součinů, kdy lze jednoduše vymezit kužel, z kterého se budou vybírat odražené projektily.
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Obrázek 4.6: Příklad závislosti energiových spekter na úhlu ψ. Byla použita TRIM simu-
lace dopadu heliových iontů o energii 1,5 keV na kobaltovou vrstvu tlustou 1000 nm pod
úhlem η = 28◦. Jako parametry filtrace jsem zvolil η = 28◦, θ = 152◦ a δ = 5◦. Na terč
bylo vystřeleno 107 projektilů.
4.2.4 Úhlová spektra
Kromě energiových spekter program TRIMImp umožňuje zobrazit i spektra úhlová. Tato
funkce slouží ke kontrole nasimulovaných dat a k přibližné představě o tom, kolik projektilů
se od vzorku odrazí v různých směrech.
Okno pro tvorbu úhlových spekter zobrazíme kliknutím na tlačítko Angle spectra v
hlavním okně programu TRIMImp (viz obrázek 4.2). Jestliže v tomto nově zobrazeném
okně klikneme na tlačítko ANGLE SPECTRA, zobrazí se úhlová spektra (obrázek 4.7).
Protože pro libovolný úhel ω platí cos (ω) = cos (−ω), z hodnoty směrových kosinů
není jasné, jestli je jejich argument kladný nebo záporný. V úhlových spektrech bychom
tuto informaci ztratili. Proto jsem rozdělil úhly směrových kosinů α, β a γ takto
α = arccos(cosα) (cos β ≥ 0),
α = − arccos(cosα) + 360◦ (cos β < 0), (4.9)
β = − arccos(cos β) + 360◦ (cos γ ≥ 0),
β = arccos(cos β) (cos γ < 0),
(4.10)
a
γ = − arccos(cos γ) + 360◦ (cos β ≥ 0),
γ = arccos(cos γ) (cos β < 0).
(4.11)
K úhlu ι je z důvodu lepší názornosti přičtena hodnota 180◦. Takto rozdělené úh-
lové spektrum nám poskytne více informací o rozptýlených (soubor BACKSCAT.TXT)
či vyražených (soubor SPUTTER.TXT) částicích.
Představme si kužel s vrcholem v počátku souřadnic a osou rotace shodnou s osou X.
Jeho podstava je v opačném poloprostoru, než je vzorek a jeho vrcholový úhel určuje úhel
2 · (180◦ − α). Odražené projektily proto budou létat po jeho plášti. Představme si více
takových kuželů o shodné výšce, avšak s různými vrcholovými úhly. Platí, že čím menší
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Obrázek 4.7: Příklad úhlových spekter vytvořených programem TRIMImp ze souboru
BACKSCAT.TXT. Jde o simulaci heliových projektilů o počáteční energii 1,5 keV dopa-
dajících pod úhlem η = 75◦ na vrstvu kobaltu tlustou 1000 nm. Pro simulaci bylo použito
105 projektilů.
je vrcholový úhel kužele, tím menší je plocha podstavy kužele a jestliže předpokládáme
směrově rovnoměrné rozložení trajektorií projektilů, pak s vrcholovým úhlem bude klesat
i počet projektilů, které mají trajektorii na stěně kužele. Proto v extrémním případě, kdy
předpokládáme vrcholový úhel kužele roven nule, mohou po plášti kužele vylétávat jen ty
projektily, jejichž trajektorie je kolmá na plochu vzorku. Počet takových projektilů se blíží
nule. Proto je tedy mezi levým a pravým píkem závislosti alpha vždy lokální minimum.
Toto analogicky platí i pro úhly β a γ.
Úhlová filtrace
Jak napovídá tlačítko FILTERING, můžeme trajektorie, z kterých budou tvořena úhlová
spektra, filtrovat. Přepínačem Filtered angle si lze vybrat, zda budou trajektorie filtrovány
podle úhlu v cylindrických souřadnicích κ nebo úhlu v sférických souřadnicích α. Volitelné
typy filtrovaných oblastí znázorňuje obrázek 4.8.
Zatržítkem Coplanar XY lze volit, jestli bude osa filtrované oblasti rovnoběžná s
rovinou XY (obrázek 4.8b, d) či nikoliv (obrázek 4.8a, c). Tuto možnost jsem zavedl
kvůli rozšíření možností výběru filtrované oblasti. Políčko Delta určuje velikost úhlu ∆ a
zároveň velikost filtrované oblasti. Úhel ι je tentýž jako na obrázku 4.4.
Na obrázku 4.9 jsou znázorněna výsledná úhlová spektra po filtraci. Jedná se o úhlová
spektra úhlů κ (obrázek 4.9a) a α (obrázek 4.9b) pro oblasti filtrace, jejichž osa je rovno-
běžná s plochou XY (obrázek 4.8b, d) a oblasti, jejichž osu určuje směr úhlu ι a prochází
počátkem souřadnicového systému (obrázek 4.8a, c). Z obrázku 4.9a je zřejmé, že závislost
kappa tvoří více vybraných projektilů než závislost kappa coplanar XY, protože filtrovaná
oblast je v druhém případě menší.
Jestliže převedeme úhlové spektrum úhlu κ z kartézských souřadnic do polárních sou-
řadnic, dostaneme pro úhlové spektrum polární graf, jehož příklad je na obrázku 4.10.
Na tomto grafu jsou zobrazeny počty odražených iontů od terče v závislosti na jejich
úhlech ι a κ určených směrem letu jednotlivých projektilů. Takový polární graf je velice
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Obrázek 4.8: Možnosti filtrování trajektorií pro vznik úhlových spekter. Jedná se o pohled
ve směru osy X. Do úhlových spekter se započítají úhly trajektorií projektilů, jejichž
průmět polohy určené jejich směrovými kosiny do roviny YZ leží v oblasti vyznačené
šedě. a) a b) jsou filtrace pro tvorbu spektra úhlu α. c) a d) jsou filtrace pro spektrum
úhlu κ. Trajektorie projektilů se v tomto případě promítnou na rovinu kolmou k rovině
YZ, na obrázku vyznačenou modře.
názorný a proto nejvhodnější k vytvoření představy o směrech vylétávajících iontů. Po-
dobný graf vytvořený programem TRIMImp byl použit k vytvoření představy o směrech
letu odprášených částic při depozici aparaturou Kaufman v laboratoři Ústavu fyzikálního
inženýrství VUT Brno.
Tlačítkem Save as.. můžeme úhlová spektra uložit. Do souboru formátu CSV se uloží
hodnoty úhlových spekter nejen v kartézských souřadnicích, ale i v souřadnicích polárních.
4.2.5 Histogram úhlů
Závislost počtu odražených projektilů na směru jejich trajektorie můžeme zobrazit i jinak
a to pomocí tlačítka Histogram, čímž otevřeme nové okno s histogramem (obrázek 4.11).
Jedná se o závislost tří parametrů simulace - úhlů ζ a ι na počtu odražených projektilů
Nζ,ι, jejichž směr trajektorie určují zmíněné úhly ζ a ι . Hodnoty úhlu ζ jsou vyneseny
na svislé ose histogramu, hodnoty úhlu ι jsou na vodorovné ose histogramu a hodnotu
Nζ,ι v daných souřadnicích ι a ζ určuje odstín šedé . Bílá barva na souřadnicích ι a ζ
znamená, že nebyl v těchto souřadnicích registrován žádný projektil, zatímco černá barva
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Obrázek 4.9: Výsledek filtrování trajektorií projektilů za účelem tvorby úhlových spekter.
Použita byla simulace dopadu heliových projektilů o energii 1,5 keV pod úhlem η = 75◦
na vrstvu kobaltu tlustou 1000 nm. Jako parametry filtrace byly použity hodnoty ι = 45◦
a ∆ = 10◦. Na vrstvu dopadalo 105 projektilů.
Obrázek 4.10: Polární graf úhlového spektra kappa. Byla použita simulace heliových iontů
s počáteční energii 1,5 keV, které dopadaly na kobaltovou vrstvu tlustou 1000 nm. Jejich
trajektorie svíraly s normálou plochy vzorku úhel η = 75◦. Na obrázku je zobrazeno
několik závislostí lišících se úhlem ι. Byl zvolen způsob filtrace jako na obrázku 4.8c. Na
vrstvu dopadalo 105 projektilů.
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Obrázek 4.11: Úhlový histogram programu TRIMImp. Zdrojová data byla nasimulována
pomocí programu TRIM. 106 heliových iontů o energii 1,5 keV dopadalo na měděný vzorek
a jejich trajektorie svíraly s normálou plochy vzorku úhel η = 75◦.
značí registraci tolika projektilů v místě souřadnic ι a ζ, kolik označuje nápis Maximum
v horním pruhu okna histogramu.
Velikost histogramu, tedy počet kanálů na osách úhlů ζ a ι, je určena rozsahem úhlů
ζ a ι, tj. 360 kanálů v případě úhlu ι a 90 kanálů úhlu ζ vynásobený hodnotou položky
Size v horním pruhu okna histogramu, která může nabývat hodnot celých čísel v intervalu
〈1; 10〉. Ve zmíněném horním pruhu se ještě nachází volba Darkness, jejíž hodnota určuje
sytost histogramu. Tato volba může být užitečná v případě, že jsou světlé odstíny šedi při
pohledu okem nedostatečně výrazné.
Nejen hodnoty histogramu Nζ,ι, ale i hodnoty všech zobrazitelných grafů programem
TRIMImp můžeme uložit do souboru s příponou CSV jako matici hodnot oddělených
čárkami. Grafy i histogram lze uložit také jako obrázek. Ať už ve formátu bitové mapy -
soubor BMP nebo jako vektorový obrázek - soubor WMF.
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Kapitola 5
Hloubkové profilování metodami
ToF-LEIS a SIMS
Jestliže prostorová konfigurace aparatury vybavené zařízením pro měření metodou ToF-
LEIS dovoluje umístit do aparatury dvě iontová děla tak, že se jejich optické osy budou
protínat v jednom místě na povrchu vzorku, můžeme metodou ToF-LEIS měřit hloubkový
profil vzorku. Jestliže je ještě navíc aparatura vybavena hmotnostním analyzátorem vy-
ražených iontů ze vzorku, můžeme měřit i SIMS hloubkové profily analýzou těchto iontů.
Porovnáním hloubkových profilů získaných oběma metodami lze zjistit další informace o
vzorku, které by nám jinak zůstaly skryty.
5.1 Experimentální uspořádání
Časová spektra ToF-LEIS i hloubkové profily SIMS byly měřeny pomocí aparatury, jejíž
schéma je vyobrazeno na obrázku 5.1. Toto zařízení se nachází v bezprašných prostorách
Ústavu fyzikálního inženýrství Vysokého učení technického v Brně.
Obrázek 5.1: Schéma aparatury na níž bylo prováděno měření.
Mezní tlak ultravakuové aparatury je 9 · 10−8 Pa. Pracovní tlak se pohybuje v rozmezí
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1 · 10−6 Pa až 1 · 10−4.
K měření bylo potřeba současně používat obě metody ToF-LEIS i SIMS s dvěma růz-
nými pracovními plyny. Heliový plyn pro měření metodou ToF-LEIS a argonový plyn
pro měření metodou SIMS. Aby nebylo nutno vždy při změně používané metody měnit
pracovní plyn v iontovém zdroji (podkapitola 1.6.1), byl namontován druhý iontový zdroj
rovněž značky Omicron ISE 100. Oba iontové zdroje jsou konstrukcí naprosto totožné. Op-
tická osa tohoto nově připevněného elektronově srážkového iontového zdroje svírá s osou
detekční trubice ToF-LEIS úhel 28◦. Rozptylový úhel je θ = 152◦. Při měření byl tento
zdroj použit jako zdroj heliových iontů pro analýzu vzorku metodou ToF-LEIS. Osa dru-
hého iontový zdroje pro analýzu povrchu metodou SIMS svírá s osou SIMS hmotnostního
analyzátoru úhel 90◦.
5.2 Postup střídavého měření hloubkového profilu me-
todami ToF-LEIS a SIMS
Jestliže chceme měřit oběma metodami simultánně, je třeba zajistit, aby byl svazek iontů
používaný pro analýzu ToF-LEIS umístěn uprostřed odprašované plochy vzorku a sou-
časně, aby odprašovaná plocha vzorku byla umístěna v oblasti maximální akceptance
analyzátoru Baltzers (podkapitola 2.3.1) používaného metodu SIMS. Toho bylo dosaženo
pomocí již dříve vyvinutého zobrazovacího systému (více v [16]).
Nejprve byl vzorek zobrazen pomocí argonových iontů (o proudu ∼ 100 nA) z ion-
tového zdroje SIMS (viz obrázek 5.2a). Pak byl na vzorek namířen heliový svazek iontů
z iontového zdroje používaného pro měření metodou ToF-LEIS. Po několika desítkách
Obrázek 5.2: a) obraz vzorku s držákem získaný měřením proudu vzorkem při dopadu
argonových iontů, b) stejný obraz získaný po modifikaci povrchu heliovými ionty, c) ak-
ceptace hmotnostního analyzátoru SIMS.
sekund proud heliových iontů (9 nA) modifikoval povrch vzorku v místě dopadu1. Na
vzorku se tak vytvořila stopa po odprašování heliovými ionty. Její polohu lze pomocí
opětovného zobrazení vzorku argonovými ionty (o proudu ∼ 100 nA) identifikovat (viz
obrázek 5.2b).
Pokud je heliová stopa v místě maximální akceptance analyzátoru SIMS (viz obrázek
5.2c), vybereme zde oblast odprašování argonovými ionty a měření hloubkového profilu
může být započato.
Měření jsou prováděna ve střídavém režimu. Nejprve je měřeno časové spektrum meto-
dou ToF-LEIS pomocí heliových iontů. Následně je část atomů z povrchu odprášena ionty
1Svazek heliových iontů nebyl ”chopován” ToF-LEIS elektronikou.
5.3. ANALÝZA HLOUBKOVÉHO PROFILU 43
argonovými z iontového zdroje metody SIMS. Vzniklé sekundární ionty jsou hmotnostně
separovány, detekovány a následně dají vzniknout SIMS hloubkovému profilu. Měření ča-
sových spekter metodou ToF-LEIS a měření SIMS hloubkového profilu střídáme, dokud
nebude analyzovaná vrstva odprášena.
5.3 Analýza hloubkového profilu
Pro měření hloubkových profilů byl použit vzorek skládající se z 6 nm tlusté hliníkové
vrstvy na 10 nm tlusté kobaltové vrstvě, která byla na vzorek deponována v aparatuře
Kaufman. Jako substrát byl použit křemík s přírodní oxidovou vrstvou na povrchu. Mezi
depozicí kobaltu a hliníku byl do depoziční aparatury napuštěn kyslík, takže mezi hliníkem
a kobaltem byla tenká kyslíková vrstva. Protože byl vzorek kvůli transportu vystaven
atmosféře, vytvořila se oxidová vrstva také na povrchu vzorku.
Časová ToF-LEIS spektra byla měřena pro energii dopadajících heliových iontů 1,5
keV. Následně byla část vzorku odprašována argonovými ionty a měřen proud sekun-
dárních iontů metodou SIMS, který dal vzniknout SIMS hloubkovým profilům. Energie
argonových iontů byla po celou dobu měření 1,5 keV.
Obrázek 5.3: Vybraná spektra ToF-LEIS měřená během odprašování vrstvy Al(6
nm)/Co(10 nm) na křemíku s přírodním oxidem. Při analýze ToF-LEIS byly použity
ionty He+ o energii 1500 eV a odprašování vrstvy bylo prováděno ionty Ar+ o energii
1500 eV.
Na obrázku 5.3 jsou znázorněna vybraná spektra ToF-LEIS z měření pomocí heliových
iontů o energii 1500 eV. Černé spektrum je spektrum z počátku odprašování, kdy ještě
nebyla odprášena vrstva hliníku. Spektrum vyznačené červeně zachycuje okamžik, kdy
už je kobalt detekován pod hliníkovou vrstvou. Je to patrné z náběhové hrany, která
se posunula doleva, protože heliové ionty odražené od kobaltu jsou rychlejší než ionty
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odražené od hliníku (v důsledku kinematického faktoru z rovnice 1.4 a 1.6). Nejvyšší modře
zbarvené spektrum znázorňuje ToF-LEIS časové spektrum čistého kobaltu po odprášení
hliníkové vrstvy.
V ToF trubici, kterou prolétávají částice směrem od vzorku k detektoru jsou instalo-
vány urychlovací elektrody, které mohou urychlit nabité částice. Proto v tomto energio-
vém spektru nalevo od píku vzniklého odrazem heliových neutrálních částic od kobaltu
detekujeme heliové ionty odražené od téhož prvku. Jelikož pravděpodobnost neutralizace
heliových projektilů odražených od kobaltových atomů značně roste s počtem kolizí a
hloubkou, ve které k nim došlo, můžeme tyto ionty v našem případě pokládat za ionty
odražené od několika svrchních monovrstev vzorku.
5.3.1 Tvorba ToF-LEIS hloubkového profilu z časových spekter
Při odprašování argonovými ionty dochází k promíchávání atomů ve vrstvě několika nm
od povrchu vzorku a to degraduje hloubkové rozlišení. Heliové ionty, které mají dosta-
tečnou energii, mohou pod tuto mixovanou vrstvu proniknout a ”uvidět” rozhraní vrstev
ještě před jeho rozmixováním argonovými ionty. Na tomto místě je třeba zdůraznit, že me-
todu ToF-LEIS lze považovat oproti metodě SIMS za nedestruktivní (proud argonových
iontů ∼300 nA, proud heliových iontů Ip ∼20 pA). Rozptýlené heliové ionty pod touto
mixovanou vrstvou mohou přinést informaci o rozhraní analyzovaných vrstev s větší rozli-
šovací schopností. Tuto možnost zvýšení hloubkového rozlišení naznačil experiment, který
je popisován v této kapitole a bude diskutován níže.
Ke snadné tvorbě hloubkových profilů z naměřených spekter ToF-LEIS byl vytvořen
program LEISInt (viz kapitola 3), jehož upravený výstupní graf je na obrázku 5.4, kde mů-
žeme vidět všechna naměřená ToF-LEIS časová spektra heliových iontů vzorku popsaném
v podkapitole5.3. Abychom z nich mohli vygenerovat hloubkový profil, musíme nejdříve
vybrat část spektra odpovídající hledanému hloubkovému rozložení analyzovaného prvku.
Na obrázku 5.4 jsou znázorněny tři intervaly: pro heliové neutrální atomy odražené od
povrchu kobaltu, pro heliové neutrální atomy odražené z hloubky kobaltu a pro heliové
ionty odražené od kobaltových atomů na povrchu vrstvy kobaltu. Hloubkové profily se z
těchto spekter vypočítají dle rovnice 3.7. Dostaneme tedy závislost počtů detekovaných
částic v námi zvolených mezích na čase2, který je úměrný hloubce kráteru ve vzorku.
5.3.2 Porovnání ToF-LEIS hloubkového profilu se SIMS hloub-
kovým profilem
Hloubkové profily z intervalů na obrázku 5.4 byly spočítány pomocí programu LEISInt
a jsou znázorněny na obrázku 5.5. V jednom grafu jsou zde vyneseny jak hloubkové
profily získané metodou ToF-LEIS, tak hloubkové profily získané pomocí metody SIMS.
ToF-LEIS hloubkové profily byly získány z energiových intervalů o totožné velikosti zná-
zorněných na obrázku 5.4.
Kobaltový ToF-LEIS hloubkový profil získaný pomocí rozptýlených neutrálních atomů
helia odražených od atomů kobaltu v hloubce vzorku (obrázek 5.5, závislost vyznačená
černě) je v čase posunut nalevo oproti hloubkovému profilu heliových iontů odražených od
kobaltových atomů na povrchu vzorku (obrázek 5.5, závislost vyznačená zeleně). Heliové
projektily pronikající do větších hloubek ”vidí” kobaltovou vrstvu dříve než ty, které se
2Časová spektra řadíme logicky v časovém sledu tak, jak byla naměřena.
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Obrázek 5.4: Spektra ToF-LEIS naměřená na vzorku Al(6 nm)/Co(10 nm) na přírodním
oxidu křemíku pomocí He projektilů o počáteční energii 1500 eV. Jedná se o výstupní graf
programu LEISInt. Časová osa je zkalibrovaná pomocí programu LEISInt. Jsou zde po-
psány nejdůležitější píky a intervaly, z kterých byla počítána hloubková spektra. Všechna
spektra jsou kvůli přehlednosti vyhlazena.
odrazí od povrchových atomů nebo atomů několik monovrstev pod povrchem. Hloubka,
do které tyto projektily ”vidí” závisí na jejich energii. V tomto případě (energie projektilů
1,5 keV) to je několik nanometrů (viz obrázek 5.6).
Protože je kyslík elektronegativní prvek, přítomnost kyslíku ve vrstvě zvyšuje prav-
děpodobnost, že částice odprášené z povrchu vzorku budou v ionizovaném stavu. Zvětší
se tedy proud sekundárních iontů, což se projeví v SIMS hloubkovém profilu nárůstem
počtu detekovaných iontů.
Lokální ostrá maxima signálu hloubkového profilu metody SIMS jsou způsobena ad-
sorpcí kyslíku ze zbytkové atmosféry v aparatuře během měření ToF-LEIS spekter. Tento
adsorbovaný kyslík je však poměrně rychle argonovými ionty odprášen. Kobaltový profil
SIMS byl těmito lokálním maximy dosti znepřehledněn, a proto je vynesen pouze signál,
kdy již byl adsorbovaný kyslík argonovými ionty odprášen a už tak dramaticky neovliv-
ňoval tvar hloubkových profilů SIMS.
V oxidové vrstvě kobaltu je koncentrace kobaltových atomů nižší. To se v ToF-LEIS
hloubkovém profilu projeví snížením počtu odražených projektilů od kobaltových atomů.
Přítomnost kyslíku ve vrstvě tedy snižuje intenzitu ToF-LEIS hloubkového profilu, ale
zvyšuje intenzitu SIMS hloubkového profilu. Díky tomu je možné odlišit zoxidované části
vrstev (vyznačené na obrázku 5.5 šrafovaně) s větší přesností.
V hloubkovém profilu kobaltu získaném metodou ToF-LEIS lze lépe odlišit rozhraní
kobaltové vrstvy a vrstvy oxidu kobaltu, který byl záměrně vytvořen během depozice
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Obrázek 5.5: Hloubkový profil prvků Al, Co a Si ve vrstvě Al(6 nm)/Co(10 nm) na kře-
míkovém podkladu měřený metodou SIMS doplněný o hloubkový profil prvku Co měřený
metodou ToF-LEIS.
vrstvy kobaltu. Všimněme si nižšího signálu na křivce ToF-LEIS hloubkového profilu
atomů helia odražených v hloubce kobaltu v časové oblasti kolem 0,7 hodin. Protože
je kobalt v této oblasti zředěn kyslíkem, signál heliových atomů je nižší než v oblasti
čistého kobaltu. Jedná se tedy o rozhraní mezi čistým kobaltem a kobaltem s příměsí
kyslíku. Na vynesené křivce hloubkového profilu ToF-LEIS pro atomy helia odražené na
povrchovém kobaltu (obrázek 5.5, závislost vyznačená červeně) už toto minimum není tak
patrné, protože došlo k většímu promíchání kyslíku s kobaltovými atomy při odprašování
argonovými ionty.
Nedestruktivně informace o rozhraní tedy získáváme ještě před jeho odprášením. Kom-
binace metod SIMS a ToF-LEIS nabízí odlišné ”pohledy” na studované vrstvy, a tak
umožní získat více informací o jejich vlastnostech.
Na obrázku 5.5 si ještě můžeme všimnout toho, že hloubkové profily heliových neutrál-
ních atomů odražených na atomech kobaltu se ani po 1,5 hodinách odprašování nepřiblíží
k nulové hodnotě. Hloubkový profil SIMS přitom ukazuje, že se už odprášila vrstva zo-
xidovaného křemíku. To může být způsobeno zvětšením drsnosti povrchu vzorku kvůli
bombardování argonovými ionty. Drsnost vzorku roste s časem odprašování. Na vzorku
tedy vzniknou prolákliny, do nichž mohou argonové ionty srazit atomy kobaltu a následně
je hlouběji zarážet do vzorku. Heliové ionty se pak odrážejí právě od těchto zaražených
kobaltových atomů.
Tento efekt snižuje hloubkové rozlišení ve větších hloubkách analyzovaného vzorku.
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Obrázek 5.6: Pomocí programu TRIM byly simulovány dopady heliových a argonových
iontů o energiích 1,5 keV na vzorek, jehož složení je zřejmé z obrázku a přibližně korespon-
duje se složením vzorku z podkapitoly 5.3 . Na a) respektive b) jsou zachyceny trajektorie
iontů argonu respektive helia pronikajících do vzorku. Úhel dopadu η = 26◦.
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Kapitola 6
Simulace energiových spekter
ToF-LEIS
ToF-LEIS a SIMS hloubkové profily popisované v kapitole 5 neznázorňují závislost počtu
detekovaných částic na hloubce ve vzorku, ale závislost počtu detekovaných částic na době
odprašování. Abych nahradil časovou osu hloubkového profilu z obrázku 5.5 hloubkou
vzorku, provedl jsem simulace rozptylu heliových iontů na různě tlustých hliníkových
vrstvách na kobaltovém substrátu. Výsledná simulovaná energiová spektra jsem porovnal
s naměřenými. Tak jsem mohl určit tloušťku vrstev během odprašování. Protože je časová
osa hloubkového profilu ToF-LEIS totožná s časovou osou hloubkového profilu SIMS,
mohu takto rovněž určit hloubku v SIMS hloubkových profilech, kde je rovněž známa jen
doba odprašování.
K simulaci jsem použil dva simulační počítačové programy TRBS a TRIM ([11],[10]).
Následně jsem ještě výsledky programů TRBS a TRIM porovnal s výsledky simulace
simulačniho programu LMD vyvíjeném na Ústavu fyzikálního inženýrství.
6.1 Simulace energiových spekter programem TRBS
Program TRBS byl vyvinut na univerzitě Johannese Keplera v Linzi. Je původně určen k
simulaci spekter získaných metodou RBS (Rutherford Back-Scattering), ale byl upraven
i pro práci v režimu nízkých energií. Program k výpočtu používá numerickou metodu
Monte Carlo.
Simulovaná spektra programem TRBS jsou porovnána s naměřenými energiovými
ToF-LEIS spektry vzorku z podkapitoly 5.3 na obrázku 6.1. Pro simulaci bylo použito
107 projektilů s počáteční energií E0 = 1500 eV. Rozptýlené částice byly detekovány s
parametry αmin = 151◦, αmax = 153◦ (viz obrázek 4.5a). Simulovaná spektra byla nor-
malizována, aby co nejlépe odpovídala naměřeným. Doba výpočtu jednoho energiového
spektra je řádově několik desítek minut.
Simulovaná spektra se s naměřenými v základních rysech shodují. Z obrázku 6.1 bylo
zjištěno, že vrstva 5 nm hliníku na kobaltu odpovídá přibližně ToF-LEIS spektru měře-
nému jako sedmé v pořadí.
Program TRBS neumožňuje měnit úhel dopadu projektilů. Počítá s neměnným úhlem
dopadu η = 0◦. Experimentální uspořádání bylo ale jiné - heliové ionty dopadaly na
vzorek pod úhlem η = 23◦. To vnáší do porovnávání simulovaného spektra s naměřeným
spektrem nepřesnost. Proto jsme k ověření výsledků ještě simulovali energiová ToF-LEIS
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Obrázek 6.1: Porovnání simulovaných spekter programem TRBS se spektry naměřenými.
spektra programem TRIM, který umožňuje měnit dopadový úhel projektilů.
6.2 Simulace energiových spekter programem TRIM
Program při výpočtu využívá binárních srážek projektilů s atomy terče. Projektil pro-
dělává srážky, při kterých ztrácí kinetickou energii. Může zůstat v terči nebo vyletět z
povrchu. Při průchodu projektilu vzorkem jsou vytvářeny tzv. kolizní kaskády. Program
umožňuje simulaci průniku iontů do vzorku na základě numerického výpočtu metodou
Monte Carlo. Stručný manuál programu TRIM v češtině je k nalezení v [10].
Program TRIM umožňuje, narozdíl od programu TRBS, měnit úhel dopadu, ale ne-
umožňuje nastavit polohu detektoru odražených částic. Program TRIM počítá vlastnosti
všech částic odražených nad povrch vzorku. TRIM ukládá do výstupního souboru kromě
energie každé odražené částice také její směrové kosiny (viz podkapitola 4.1). Byl proto
vyvinut program TRIMImp (kapitola 4), který je schopen vybrat projektily opouštějící
povrch ve směru detektoru.
V zadání simulace programu TRIM byly opět definovány vrstvy hliníku o různé
tloušťce na kobaltovém podkladu. K simulaci byly použity projektily s počáteční energii
E0 = 1500 eV, jejichž úhel dopadu η = 23◦, rozptylový úhel byl θ = 152◦ a detekční úhel
δ = 3◦ (viz obrázek 4.5b). Simulovaná energiová spektra byla opět normalizována, aby
co nejlépe odpovídala naměřeným. Doba výpočtu jedné simulace programem TRIM je
přibližně 8-12 hodin.
Podle výsledného srovnání simulací s naměřenými daty (obrázek 6.2) je největší shoda
simulace 5 nm tlusté vrstvy hliníku se spektrem naměřeným jako šesté v pořadí. Je zde
tedy rozpor se simulacemi TRBS z obrázku 6.1, což může být způsobeno rozdílnou prosto-
rovou konfigurací obou simulací. Abychom zjistili, který simulační program více vystihuje
skutečnost a zda se vůbec výsledky obou programů shodují, byly prováděny další simu-
lace tentokrát s projektily kolmo dopadajícími na vzorek (η = 0◦). Jejich výsledky jsou
porovnány v následující kapitole.
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Obrázek 6.2: Porovnání simulovaných spekter programem TRIM se spektry naměřenými.
6.3 Porovnání programů TRIM, TRBS a LMD
Jako vzorek pro porovnání všech simulačních programů byla použita měděná vrstva, na
níž jako projektily dopadaly heliové ionty. V zadání jednotlivých simulací byla měněna
energie projektilů a tloušťka měděné vrstvy. Úhel dopadu η = 0◦ zůstal pro všechny
simulace stejný. Úhel detekce byl rovněž pro všechny simulace ponechán neměnný. Protože
program TRBS umožňuje filtrovat odražené projektily pouze pomocí úhlů αmin a αmax,
všechny simulace programů TRBS, TRIM a LMD byly filtrovány jako na obrázku 4.5a,
kde bylo položeno αmin = 132◦ a αmax = 138◦. V každé simulaci programů TRBS a TRIM
dopadlo na vzorek celkem 107 projektilů.
Na obrázku 6.3 jsou simulace s jednotnou energií heliových projektilů 1 keV dopa-
dajících na měděnou vrstvu o různé tloušťce. Energiová spektra simulovaná programy
TRIM a TRBS se navzájem značně liší. Postupně se ale křivky energiových spekter obou
programů simulované za použití stejných parametrů, k sobě přibližují s klesající energií
odražených projektilů (viz obrázek 6.3).
Liší se však poloha píku projektilů odražených od svrchních několika monovrstev terče.
Teoretická hodnota polohy tohoto píku vypočítaná programem LEISInt (tj. za použití
vzorců 1.4 a 1.6) činí E1 = 0, 806 keV. Tato hodnota je bližší polohám píků energiových
spekter simulovaným programem TRBS. Všechny píky jednotlivých TRBS spekter mají
shodnou polohu maxima na energii (0, 800 ± 0, 005) keV. Píky energiových spekter si-
mulovaných programem TRIM mají maximum na hodnotě energie (0, 785± 0, 005) keV.
Rozdíl simulací obou programů v poloze píku projektilů odražených od několika svrchních
monovrstev terče se však s rostoucí tloušťkou zkoumané vrstvy blíží nule. To je patrné z
obrázku 6.4 pro projektily o energii 1 keV, kde jsou maxima obou píků takřka na stejné
hodnotě energie ((0, 800 ± 0, 005) keV - TRBS a (0, 795 ± 0, 005) keV - TRIM). Poloha
píku projektilů odražených od několika svrchních monovrstev by měla být stejná pro ja-
koukoli tloušťku zkoumané vrstvy. Pro vrstvy tenké několik málo nm je tudíž simulace
programem TRIM vzhledem k poloze binárního píku méně přesná, než simulace TRBS.
Na obrázku 6.4 jsou zobrazena simulovaná energiová spektra programy TRBS a TRIM
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Obrázek 6.3: Porovnání simulací programy TRBS a TRIM. Jde o kolmý dopad heliových
iontů o energiích 1 keV na měděnou vrstvu o různé tloušťce. Výsledná energiová spektra
nejsou normalizovaná.
za stejných podmínek. Z obrázku 6.4 je patrné, že čím větší je energie dopadajících pro-
jektilů, tím méně se výsledky simulací obou programů liší. Výsledek však není příliš uspo-
kojivý, spektra se navzájem liší poměrně hodně.
Spektra obou simulačních programů se vzájemně liší především průměrnou energií
detekovaných částic. Nízkoenergiové pozadí je vždy u energiového spektra TRIM větší,
než u spektra TRBS. Vysokoenergiové je naopak vyšší.
Z toho usuzuji, že programy k simulaci používají rozdílné vztahy pro výpočet stínící
funkce a/nebo brzdných účinků. Program SRIM používá stínící funkci ZBL (podkapitola
1.3, strana 9). Jakou používá stínící funkci program TRBS se mi však nepodařilo zjistit.
Nepodařilo se mi zjistit ani jaké vztahy používají oba programy pro výpočet jaderných a
elektronových brzdných účinků.
Simulační program TRBS však nabízí možnost brzdný účinek měnit. Změna se týká
hodnoty (tzv. korekčního faktoru - cTRBS), kterou programy dosadí do svých analytických
vztahů. Jak už bylo výše napsáno, tyto analytické vztahy se mi bohužel nepodařilo zjistit.
6.3.1 Modifikace korekčního faktoru brzdného účinku v pro-
gramu TRBS
Prozatím jsem v zadání popisovaných simulací programu TRBS kladl cTRBS = 1. V
této podkapitole porovnám simulovaná spektra programem TRBS s různým korekčním
faktorem brzdného účinku navzájem mezi sebou a následně s výsledky simulace programu
TRIM.
Na obrázku 6.5 jsou znázorněna energiová spektra s modifikovaným korekčním fak-
torem brzdného účinku. cTRBS. Protože pro danou trajektorii zmenšení cTRBS vede ke
zvětšení konečné energie projektilu, vidíme na obrázku 6.5 potlačení nízkoenergiového
pozadí a zvětšení intenzity píku jednonásobného rozptylu. Kdyby se vzorek skládal z ne-
konečně těžkých atomů, zanedbání brzdného účinku by vedlo k energiovému spektru s
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Obrázek 6.4: Porovnání simulací programy TRBS a TRIM. Jde o kolmý dopad helio-
vých iontů o energiích (0,5, 1 a 1,5) keV na měděnou vrstvu tlustou 1000 nm. Výsledná
energiová spektra nejsou normalizovaná.
Obrázek 6.5: Simulace dopadu heliových projektilů o počáteční energii 1 keV na 10 nm
tlustou měděnou vrstvu. U jednotlivých simulací byl měněn korekční faktor brzdného
účinku.
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jedním píkem tvaru delta funkce [8]. Korekční faktor cTRBS na brzdném účinku závisí
úměrně.
Porovnáme-li energiové spektrum simulované programem TRBS s modifikovaným ko-
rekčním faktorem brzdného účinku se simulací programu TRIM, dostaneme graf jako na
obrázku 6.6.
Obrázek 6.6: Doposud nejlepší shoda simulací programů TRBS a TRIM. Simulace rozptylu
heliových iontů o energii 1 keV na měděnou vrstvu tlustou 10 nm programy TRBS a
TRIM. Simulace programu TRBS byla modifikována korekčním faktorem cTRBS. Spektra
jsou normalizována tak, aby se navzájem podobala co nejvíce.
Lze tedy docílit poměrně dobré shody mezi simulacemi obou programů a to především
v oblasti nízkoenergiového pozadí. K dosažení shody je ale nutné znát korekční faktor
cTRBS, který se liší pro různé kombinace materiálů projektilů a terče.
6.3.2 Program LMD
Program LMD (Leis Molecular Dynamics) byl vytvořen studentem doktorského studij-
ního programu na VUT Ústavu fyzikálního inženýrství ing. Tomášem Matlochou. Počítá
simulace rozptylu iontů na povrchu pevných látek, které jsou založeny na metodách mole-
kulární dynamiky. Výsledky simulací programu LMD byly porovnány s výsledky programů
TRIM a TRBS (obrázek 6.7). Je to další možnost, jak zjistit míru věrohodnosti simulací.
Rozptýlené projekty simulací programů TRIM, TRBS i LMD byly filtrovány úhly
αmin = 132◦ a αmax = 138◦ (obrázek 4.5a). Počet dopadajících heliových iontů na vzorek
byl pro simulace všech programů stejný. Na vzorek dopadlo 107 iontů.
Výsledné závislosti jsou zobrazeny na obrázku 6.7. Energiová spektra LMD tvarem
korespondují s TRIM spektry lépe, než se spektry TRBS. Ze simulací programu LMD
jsem však zjistil, že energie iontů (s počáteční energii 1 keV i 0,5 keV) rozptýlených na
povrchu vzorku lépe korespondují s výsledky programu TRBS i s výslednými teoretickými
hodnotami vypočtenými rovnicemi 1.4 a 1.6, než s výsledky simulací programu TRIM,
které se poměrně hodně mění s tloušťkou vrstvy (viz podkapitola 6.3).
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Obrázek 6.7: Porovnání výsledků simulací programů TRIM, TRBS a programu LMD. Na
měděnou vrstvu tlustou 5 nm kolmo dopadaly heliové ionty s počáteční energii 0,5 keV a
1 keV. Spektra nebyla normalizována.
6.4 Stanovení tloušťky vrstvy pomocí metody ToF-
LEIS
V této podkapitole bude diskutován možný postup převodu doby odprašování na hloubku.
Použiji k tomu výsledek simulace programu TRIM, protože jeho simulovaná energiová
spektra lépe korespondují se spektry naměřenými.
Na obrázku 6.8 jsou znázorněny hloubkové profily vzorku získané metodou ToF-LEIS.
Nejlepší shodu se simulací vykazuje energiové spektrum měřené jako šesté v pořadí. Při
simulaci tohoto spektra byla tloušťka hliníkové vrstvy 5 nm. Další energiové spektrum
vykazující dobrou shodu se simulací je osmé měřené spektrum, které je podobné simu-
laci s 2,5 nm tlustou vrstvou hliníku. V čase mezi těmito spektry bylo tedy odprášeno
přibližně 2,5 nm hliníkové vrstvy. Přesnost tohoto údaje je omezena mírou shody simu-
lace s experimentem. Doba odprašování hliníkové vrstvy mezi těmito dvěmi spektry byla
7, 5 minut. Celková doba odprašování hliníkové vrstvy měřená od počátku odprašování
až po okamžik, kdy začínáme metodou ToF-LEIS detekovat heliové ionty rozptýlené na
povrchu kobaltu je 25 minut. Pokud zanedbáme rozdílnost koeficientu odprašování1 hli-
níku a oxidu hliníku, který je na povrchu hliníkové vrstvy, z výše uvedeného můžeme
odhadnout rychlost odprašování a následně tloušťku hliníkové vrstvy včetně oxidu na je-
jím povrchu. Tato tloušťka je 8, 3 nm. Předpokládaná tloušťka této vrstvy získaná pomocí
depoziční doby a kalibračních měření metodu AFM (Atomic Force Microscopy) byla 6
nm. Tloušťka hliníkové vrstvy měřená pomocí metody ToF-LEIS je o 2, 3 nm větší. Pokud
bychom nepředpokládali shodný koeficient odprašování hliníku a oxidu hliníku, byla by
vypočtená tloušťka vrstvy o něco menší, protože oxid hliníku má koeficient odprašování
nižší. Odstraněním této nejasnosti a zvýšením míry shody simulovaných a měřených dat
bychom mohli tloušťku vrstvy stanovit s větší jistotou.
1Počet odprášených atomů na jeden primární iont.
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Obrázek 6.8: Určení hloubkového intervalu v hloubkovém profilu pomocí simulací.
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Závěr
Předložená diplomová práce se zabývá novým, doposud nepublikovaným způsobem ana-
lýzy tenkých vrstev pomocí střídavého měření hloubkových profilů těchto vrstev metodami
ToF-LEIS a SIMS. Jsou zde stručně popsány principy obou metod a jejich způsob použití.
Postup měření při střídavé analýze je demonstrován na jednom z měřených hloub-
kových profilů. Hloubkové profily měřené těmito metodami obsahují informace, které se
vzájemně doplňují. To je dáno rozdílným fyzikálním přístupem při jejich získávání. Použití
střídavého profilování navíc umožňuje hloubkové profily obou metod zobrazit synchronně.
Nejen za účelem tvorby ToF-LEIS hloubkových profilů byl vytvořen program LEISInt.
Je to rovněž nástroj umožňující převod naměřených spekter na časová či energiová a
vyhlazování spekter.
Metoda ToF-LEIS přináší informace nejenom z povrchu vzorku, ale i z oblastí pod
povrchem do hloubky několika jednotek až desítek nanometrů (v závislosti na energii
projektilů). Synchronizace času odprašování a stupně odprášení vzorku například nabízí
možnost měřit tloušťku jednotlivých vrstev. Kromě této možnosti bylo pomocí odražených
heliových neutrálů pozorováno vyšší hloubkové rozlišení metody ToF-LEIS na jednom z
rozhraní analyzované multivrstvy. Většího hloubkového rozlišení bylo pravděpodobně do-
saženo díky vyšší pronikavosti heliových neutrálů do vzorku v porovnání s ionty argonu,
které byly použity k odprašování. Heliové ionty odražené ve větších hloubkách tak mo-
hou přinést informaci o rozhraní vrstev ještě dříve, než je toto rozhraní promixováno
argonovými ionty. Aby byla tato myšlenka důkladněji potvrzena, je třeba provést stří-
davé profilování na dalších, lépe definovaných vzorcích a intenzivně se věnovat simulacím
enegiových spekter, které pomáhají lépe a přesněji porozumět informacím obsaženým v
ToF-LEIS spektrech. Proto byla provedena celá řada simulací pomocí různých programů.
Zvládnutí těchto simulací a dosažení vyšší shody s experimentem je důležité i pro již
zmíněný převod doby odprašování na hloubku.
Každý ze tří použitých simulačních programů má z hlediska našeho experimentu své
nevýhody. Program TRBS neumožňuje simulovat jiný než kolmý dopad projektilů. Pro-
gram vyvinutý na Ústavu fyzikálního inženýrství poskytuje největší množství informací,
avšak za cenu extrémní náročnosti na výpočetní výkon. Další používaný program TRIM
je určen především pro simulace procesu odprašování a implantace, ale umožňuje také
simulaci odražených projektilů pod různými úhly dopadu. Časová náročnost simulace
energiového spektra je větší než u programu TRBS. Parametry odražených projektilů
jsou uloženy do textového souboru. Aby bylo možné vytvořit energiové spektrum z tohoto
souboru dosahujícího velikost až stovek MB, byl vytvořen program TRIMImp. Pomocí
programů TRIM a TRIMImp lze spočítat energiové spektrum pro libovolný dopadový a
rozptylový úhel projektilů. Byly vytvořeny závislosti vyjadřující počet odražených iontů
do různých směrů nad vzorkem. Tyto závislosti lze pomocí programu TRIMImp generovat
i pro odprášené ionty. Prostorové rozložení odprášených a odražených iontů bude využito
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pro optimalizaci depozic multivrstev na Ústavu fyzikálního inženýrství.
Protože je střídavé měření oběma metodami poměrně časově náročné, mezi plány v
rozvoji této metody patří automatizace procesu měření tak, aby je bylo možné alespoň
částečně ovládat ze vzdáleného počítače.
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